Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 92, ćżŕ. 10, ś. 730 { 734 cfl 2010 č. 25 ŋő£ąř£

İłğăńĳšăűĺ£ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć X@Cn (n = 20, 24, 28, 36, 50, 60; X { ăšőň ąńăčőřőďŋőčő čăğă)

Ď. Ÿ. Śăąĺřőć,^{1)}, Ř. Č. Ąşńčăłőć

Ĺŋśšĺšşš ŋěťšěţĺňĺĺ ĺ łăšăńĺğă ŘĂŊ, 450075 Şťă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 30 ăćčşśšă 2010 č.

Ňěšőďőň šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ őąŋăřşęěŋő ĺ ĺğşůěŋő £ćńěŋĺě ¡łğăńĳšăűĺĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ć ňőńěłşńăţ ¡ŋďő¡ďřăńĳŋżţ łőňŕńěłśőć ťşńńěřěŋőć Ś20, Ś24, Ś28, Ś36, Ś50 ĺ Ś60 ś ăšőňăňĺ ąńăčőřőďŋżţ čăğőć He, Ne, Ar, Kr. Şśšăŋőćńěŋő, ůšő ğŋăł ¡łğăńĳšăűĺĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ´α ğăćĺśĺš őš łőńĺůěśšćă ăšőňőć ć ňőńěłşńě ťşńńěřěŋă.

İŋďő¡ďřăńĳŋżě łőňŕńěłśż ťşńńěřěŋőć (¡ŋďőťşńńěřěŋż) ŕřěďśšăćń£¿š śőąőľ őśőążľ łńăśś šőŕőńőčĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ, ć łőšőřżţ ăšőň ĺńĺ čřşŕŕă ăšőňőć řăśŕőńőęěŋż ćő ćŋşšřěŋŋěľ ŕőńőśšĺ ťşńńěřěŋőć [1]. Ĺŋšěřěś ł ¡šĺň śőěďĺŋěŋĺ£ň őąşśńőćńěŋ ňŋőčĺňĺ ŕřĺůĺŋăňĺ. Ć ůăśšŋőśšĺ, šăłĺě łőňŕńěłśż ŕřěďŕőńăčăěšś£ ĺśŕőńĳğőćăšĳ ďń£ ţřăŋěŋĺ£ řăğńĺůŋżţ čăğőć: šăł, ążńő ŕőłăğăŋő, ůšő ć ťşńńěřěŋőćżľ łőř ŕřĺ ćżśőłĺţ šěňŕěřăšşřě ĺ ďăćńěŋĺĺ ňőęŋő ćŋěďřĺšĳ ăšőňż ąńăčőřőďŋżţ čăğőć, ňőńěłşńş ćőďőřőďă [2, 3], őŕĺśăŋż őšłřżšżě ŕřőĺğćőďŋżě ťşńńěřěŋă Ś_{60} ś ćŋěďřěŋŋőľ ňőńěłşńőľ ćőďż [4]. Ŕőńşůěŋŋżě ł ŋăśšő£źěňş ćřěňěŋĺ ¡ŋďő¡ďřăńĳŋżě łőňŕńěłśż ťşńńěřěŋőć ś ňěšăńńăňĺ ŕěřśŕěłšĺćŋż ďń£ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ć ňőńěłşń£řŋżţ ňăÿĺŋăţ ĺ śőğďăŋĺ£ řăďĺőťăřňăűěćšĺůěśłĺţ ŕřěŕăřăšőć [5].

Őďŋăłő ¡ŋďőťşńńěřěŋż ĺğşůěŋż ğŋăůĺšěńĳŋő ňěŋĳÿě, ůěň \ŕşśšżě" ťşńńěřěŋż, ůšő ść£ğăŋő ś šřşďŋőśš£ňĺ ĺţ śĺŋšěğă ć ğŋăůĺšěńĳŋżţ łőńĺůěśšćăţ, ćżďěńěŋĺ£ ĺ ĺŋőčďă ŋěşśšőľůĺćőśšĳ¿. Őśšăěšś£ ňăńő ĺğşůěŋŋżň ćőŕřőś ő ćńĺ£ŋĺĺ ťşńńěřěŋőćőľ \łńěšłĺ" ŋă ¡ńěłšřőŋŋőě śšřőěŋĺě ĺŋłăŕśşńĺřőćăŋŋőčő ăšőňă. Ŕő¡šőňş ďń£ ĺğşůěŋĺ£ śšřőěŋĺ£ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć ĺśŕőńĳğş¿šś£ ňěšőďż łćăŋšőćőľ ţĺňĺĺ [6 { 12], śřěďĺ łőšőřżţ őśőąőě ňěśšő ğăŋĺňă¿š ňěšőďż šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ, ŕőğćőń£- ¿źĺě ŕőńşůăšĳ ŋăďěęŋżě šěőřěšĺůěśłĺě őűěŋłĺ śšřőěŋĺ£ ĺ ťĺğĺůěśłĺţ śćőľśšć ¡ŋďőťşńńěřěŋőć [9 { 12]. Ŋăŕřĺňěř, ňěšőďăňĺ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ B3LYP ć śőůěšăŋĺĺ ś řăğŋżňĺ ąăğĺśŋżňĺ ŋăąőřăňĺ ążńő ĺśśńěďőćăŋő őąřăğőćăŋĺě ¡ŋďőťşńńěřěŋőć X@Ś_n (n ≤ 60; X = He, Ne, Ar) ĺ şśšăŋőćńěŋő, ůšő şśšőľůĺćőśšĳ ¡ŋďő¡ďřăńĳŋőčő łőňŕńěłśă śĺńĳŋő ğăćĺśĺš őš řăğňěřă ťşńńěřěŋőćőčő łăřłăśă [9].

Ŕřĺ ĺğşůěŋĺĺ ¡ŋďő¡ďřăńĳŋżţ łőňŕńěłśőć šřăďĺűĺőŋŋő şďěń£ěšś£ őśŋőćŋőě ćŋĺňăŋĺě ďćşň ăśŕěł-

1)e-mail: sabirovdsh@bsu.bashedu.ru

šăň { őŕřěďěńěŋĺ¿ řăćŋőćěśŋőčő ŕőńőęěŋĺ£ ¡ŋďőăšőňă ć śšřşłšşřě łőňŕńěłśă ĺ ĺğňěŋěŋĺ¿ ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ śĺśšěňż ŕřĺ őąřăğőćăŋĺĺ łőňŕńěłśă. Ďřşčĺň ¡ŋěřčěšĺůěśłĺň ŕăřăňěšřăň ¡ŋďőťşńńěřěŋőć şďěń£- ěšś£ čőřăğďő ňěŋĳÿěě ćŋĺňăŋĺě. Ŋăŕřĺňěř, ć ńĺšěřăšşřě őšśşšśšćş¿š ďăŋŋżě ő ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć. Ćňěśšě ś šěň řăŋěě ążńă ŕőłăğăŋă łń¿- ůěćă£ řőńĳ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ťşńńěřěŋőć ć ťőšőťĺğĺůěśłĺţ [13] ĺ ţĺňĺůěśłĺţ [14] ŕřőűěśśăţ ś ĺţ şůăśšĺěň. Ŕőń£řĺğşěňőśšĺ (ĺ čĺŕěřŕőń£řĺğşěňőśšĺ) şčńěřőďŋżţ łńăśšěřőć ŕőść£źěŋż šěőřěšĺůěśłĺě řăąőšż [15 { 18], ďăŋŋżě łőšőřżţ ňőčşš ążšĳ ĺśŕőńĳğőćăŋż ŕřĺ ăŋăńĺğě ňěęňőńěłşń£řŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ, őŕšĺůěśłĺţ ¡ťťěłšőć, ćżůĺśńěŋĺĺ ĺŋďşűĺřőćăŋŋżţ ďĺŕőńĳŋżţ ňőňěŋšőć ĺ ďř.

Ĺğćěśšŋő, ůšő ňěęňőńěłşń£řŋżě ćğăĺňőďěľśšćĺ£ (ŋăŕřĺňěř, őąřăğőćăŋĺě ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćżţ łőňŕńěłśőć), śőŕř£ęěŋĺě ďćőľŋżţ ść£ğěľ ňőčşš ŕřĺćőďĺšĳ ł şćěńĺůěŋĺ¿ śřěďŋěľ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ňőńěłşńż. Ţăřăłšěřŋżň ďń£ ¡šőčő ¡ťťěłšă, ŋăğżćăěňőčő ¡łğăńĳšăűĺěľ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ, £ćń£ěšś£ ŋěśőćŕăďěŋĺě ĺśšĺŋŋőľ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ łőňŕńěłśă ĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ łőňŕńěłśă, ćżůĺśńěŋŋőľ ŕő ăďďĺšĺćŋőľ śţěňě [19, 20].

Ŋăśšő£źă£ řăąőšă ŕőść£źěŋă šěőřěšĺůěśłőňş ĺğşůěŋĺ¿ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć X@Ś_n (n = = 20, 24, 28, 36, 50, 60; X { ăšőň ąńăčőřőďŋőčő čăğă). İšĺ ¡ŋďő¡ďřăńĳŋżě łőňŕńěłśż ążńĺ ćżąřăŋż ŕőšőňş, ůšő, łăł ŕőłăğăŋő ć ąőńěě řăŋŋĺţ řăąőšăţ [8, 9], ŕěřěŋőś ğăř£ďă ňěęďş ¡ŋďőăšőňăňĺ ĺ ťşńńěřěŋőćőľ łńěšłőľ ŋěśşźěśšćěŋ, ă ¡šő ŕőğćőń£ěš őšŋěśšĺ ŋăąń¿- ďăěňżě ğăłőŋőňěřŋőśšĺ ĺğňěŋěŋĺ£ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ł ¡ťťěłšş "ůĺśšőčő" ĺŋłăŕśşńĺřőćăŋĺ£ (ś ňĺŋĺňăńĳŋżň ŕěřěŋőśőň ğăř£ďă).

Šěŋğőřż ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ťşńńěřěŋőć Ś_{20} (čřşŕŕă śĺňňěšřĺĺ C_i), Ś_{24} (D_{6d}), Ś_{28}-2 (T_d), Ś_{36}-15 (D_{6h}), Ś_{50}-271 (D_{5h}), Ś_{60} (I_h) (ŋşňěřăűĺ£ ĺğőňěřőć ć śőőšćěšśšćĺĺ ś [21]) ĺ ĺţ ¡ŋďő¡ďřăńĳŋżţ łőňŕńěłśőć řăś-

730 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 9 { 10 2010

Šăąńĺűă 1

Śřěďŋĺě ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ťşńńěřěŋőć ĺ ĺţ ¡ŋďő¡ďřăńĳŋżţ łőňŕńěłśőć X@Cn (n = 20, 24, 28, 36, 50, 60; X = He, Ne, Ar, Kr, Xe), ăš. ěď.

Ťşńńěřěŋ Ąěğ ¡ŋďőăšőňă He Ne Ar Kr Xe Ś_{20} (C_i) 187.54 187.86 193.72 203.30 { { Ś_{24} (D_{6d}) 217.95 217.30 220.37 231.82 { { Ś_{28}-2� (T_d) 272.89 272.32 274.48 282.16 { { Ś_{36}-15� (D_{6h}) 353.67 353.91 353.46 357.08 359.34 { Ś_{50}-271� (D_{5h}) 466.34 465.88 466.15 468.07 468.66 470.54 Ś_{60} (I_h) 558.23 557.47 557.51 559.27 560.03 560.31

�Ŕřĺňěůăŋĺě: Űĺťřż 2, 15, 271 őğŋăůă¿š ŋőňěř ĺğőňěřă, śőčńăśŋő ŕřĺŋ£šőľ ŋőňěřŋłńăšşřě řăğńĺůŋżţ ĺğőňěřőć ťşńńěřěŋőć [21].

śůĺšżćăńĺ ňěšőďőň PBE [22] ś ąăğĺśŋżň ŋăąőřőň 3z [23] (ŕřőčřăňňă "Ŕřĺřőďă" [24]). İšőš ňěšőď ś ćżśőłőľ šőůŋőśšĳ¿ ćőśŕřőĺğćőďĺš ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ğŋăůěŋĺ£ śřěďŋěľ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ťşńńěřěŋőć Ś_{60} ĺ Ś_{70}: řăśśůĺšăŋŋżě ňěšőďőň PBE/3z śřěďŋĺě ŕőń£řĺğşěňőśšĺ α ¡šĺţ ťşńńěřěŋőć śőśšăćń£¿š 558.23 [25] ĺ 693.23 [13], śőőšćěšśšćěŋŋő, ůšő ţőřőÿő śőčńăśşěšś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ŕőńşůěŋŋżňĺ ćěńĺůĺŋăňĺ α(Ś_{60}) = 540.00 [26] ĺ α(Ś_{70}) = 687.83 ăš. ěď. [27] (1 ăš. ěď. = 0.148 A^3).

Śšřőěŋĺě ťşńńěřěŋőć, ĺţ ¡ŋďő¡ďřăńĳŋżţ łőňŕńěłśőć X@Ś_n (n = 20, 24, 28, 36, 50, 60; X = He, Ne, Ar), Kr@Ś_{36} ĺ X@Ś_{60} (X = Kr, Xe) ążńő ŕőńŋőśšĳ¿ őŕšĺňĺğĺřőćăŋő. Ŕřĺ ňőďěńĺřőćăŋĺĺ śšřőěŋĺ£ ¡ŋďőăšőň X ŕőňěźăńś£ ć űěŋšř ňăśś ňőńěłşńż ťşńńěřěŋă, ŕőśńě ůěčő ŕřőćőďĺńăśĳ őŕšĺňĺğăűĺ£. Ŕőśńě őŕšĺňĺğăűĺĺ śĺňňěšřĺ£ śĺśšěňż ŋě ĺğňěŋ£ńăśĳ. Ćśě śšăűĺőŋăřŋżě šőůłĺ ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ £ćń£ńĺśĳ ňĺŋĺňşňăňĺ (śőčńăśŋő řěÿěŋĺ¿ łőńěąăšěńĳŋőľ ğăďăůĺ).

Šěŋğőřż ŕőń£řĺğşěňőśšĺ řăśśůĺšżćăńĺ ć ŕřőĺğćőńĳŋőľ śĺśšěňě łőőřďĺŋăš, ŕőśńě ůěčő ŕřőćőďĺńĺ ŕřőűěďşřş ďĺăčőŋăńĺğăűĺĺ ĺ ćżůĺśń£ńĺ α ŕő ťőřňş- ńě α = 1 3 (α_{xx} + α_{yy} + α_{zz} ), (1)

čďě α_{ii} { łőňŕőŋěŋšż ďĺăčőŋăńĺğĺřőćăŋŋőčő šěŋğőřă ŕőń£řĺğşěňőśšĺ.

Ďăńěě ćżůĺśń£ńĺ ğŋăůěŋĺě ¡łğăńĳšăűĺĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ć ¡ŋďő¡ďřăńĳŋőň łőňŕńěłśě:

´α = α_{X@C}n − (α_Cn + α_X ), (2)

čďě α_X { ŕőń£řĺğşěňőśšĳ ¡ŋďőăšőňă, řăśśůĺšăŋŋă£ ňěšőďőň PBE/3z (α_{He} = 0.06, α_{Ne} = 1.49, α_{Ar} = 8.00, α_{Kr} = 11.56, α_{Xe} = 19.85 ăš. ěď.).

Őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżě śšřşłšşřż ¡ŋďőťşńńěřěŋőć ţăřăłšěřĺğş¿šś£ šőľ ęě čřşŕŕőľ śĺňňěšřĺĺ, ůšő ĺ ĺśţőďŋżě ťşńńěřěŋż, ůšő ŋăţőďĺšś£ ć śőčńăśĺĺ ś ŕřőćěďěŋŋżňĺ řăŋěě řăśůěšăňĺ [9]. Ŕřăłšĺůěśłĺ ćő ćśěţ śńşůă£ţ ćěńĺůĺŋă ŕěřěŋőśă ğăř£ďă ´q ≈ 0.

Śřěďŋĺě ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ťşńńěřěŋőć ĺ ĺţ ¡ŋďő- ¡ďřăńĳŋżţ łőňŕńěłśőć, řăśśůĺšăŋŋżě ŕő ťőřňşńě (1), śćěďěŋż ć šăąń.1. Ćĺďŋő, ůšő śřěďŋ££ ŕőń£řĺğşěňőśšĳ ňőńěłşń ťşńńěřěŋőć ćőğřăśšăěš ś şćěńĺůěŋĺěň ůĺśńă ăšőňőć şčńěřőďă ć ňőńěłşńě ťşńńěřěŋă. Ăŋăńőčĺůŋă£ ğăłőŋőňěřŋőśšĳ ŋăąń¿ďăěšś£ ĺ ć śńşůăě ¡ŋďőťşńńěřěŋőć, śőďěřęăźĺţ ¡ŋďőăšőňż őďŋőčő ćĺďă. Šăłĺň őąřăğőň, ŕőń£řĺğşěňőśšĳ ¡ŋďőťşńńěřěŋă őŕřěďěń£ěšś£, ć ŕěřćş¿ őůěřěďĳ, ŕőń£řĺğşěňőśšĳ¿ śőőšćěšśšćş¿źěčő "ŕşśšőčő" ťşńńěřěŋă, ŕőśłőńĳłş ć şřăćŋěŋĺĺ (2) α_Cn ≫ α_CX.

Ğăćĺśĺňőśšĳ ´α ďń£ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć őš ăšőňŋőčő řăďĺşśă ĺŋłăŕśşńĺřőćăŋŋőčő ăšőňă ŕřĺćěďěŋă ŋă řĺś.1. Ĺğ řĺśşŋłă ćĺďŋő, ůšő ś şćěńĺůěŋĺěň řăğňěřă

Řĺś.1. Ğăćĺśĺňőśšĳ ¡łğăńĳšăűĺĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć őš ăšőňŋőčő řăďĺşśă ĺŋłăŕśşńĺřőćăŋŋőčő ăšőňă ąńăčőřőďŋőčő čăğă (ğŋăůěŋĺ£ rX ćğ£šż ĺğ [28])

X ćő ćśěţ śńşůă£ţ ăąśőń¿šŋőě ğŋăůěŋĺě ´α ćőğřăśšăěš, ůšő őąž£śŋ£ěšś£ ćőğřăśšă¿źĺň ćğăĺňőďěľśšćĺěň ¡ńěłšřőŋŋżţ őąńăłőć ¡ŋďőăšőňă ĺ ăšőňőć şčńěřőďŋőčő łăřłăśă ŕő ňěřě şćěńĺůěŋĺ£ r_X .

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 9 { 10 2010 7^�

Řăśśůĺšăŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ ¡łğăńĳšăűĺĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ´α ŕřěďśšăćńěŋż ć šăąń.2. Ďń£ ćśěţ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć α_{X@C}n ≠ (α_Cn + α_X ) ĺ ´α ≠ 0. Ďăńěě ŕőńşůěŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ ´α ążńĺ ŕřőăŋăńĺğĺřőćăŋż ć ďćşţ ăśŕěłšăţ: ążńă ĺğşůěŋă ğăćĺśĺňőśšĳ ´α őš řăğňěřă ťşńńěřěŋă ĺ őš řăğňěřă ĺŋłăŕśşńĺřőćăŋŋőčő ăšőňă.

Šăąńĺűă 2

Ğŋăůěŋĺ£ ¡łğăńĳšăűĺĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć X@Cn (n = 20, 24, 28, 36, 50, 60;

X = He, Ne, Ar, Kr, Xe), ăš. ěď.

Ťşńńěřěŋ He Ne Ar Kr Xe Ś_{20} (C_i) +0.26 +4.69 +7.76 { { Ś_{24} (D_{6d}) {0.71 +0.93 +5.87 { { Ś_{28}-2 (T_d) {0.63 +0.10 +1.27 { { Ś_{36}-15 (D_{6h}) {0.27 {1.25 {4.59 {8.15 { Ś_{50}-271 (D_{5h}) {0.52 {1.68 {6.27 {9.24 {15.66 Ś_{60} (I_h) {0.91 {2.30 {7.05 {9.76 {17.86

Ŋăĺąőńěě ĺŋšěřěśŋżň ć őąŋăřşęěŋŋżţ ğăćĺśĺňőśš£ţ £ćń£ěšś£ šőš ťăłš, ůšő ďń£ ¡ŋďő¡ďřăńĳŋżţ łőňŕńěłśőć ťşńńěřěŋőć Ś_{20}, Ś_{24}, Ś_{28} ŋăąń¿ďăěšś£ ŕőńőęĺšěńĳŋă£ ¡łğăńĳšăűĺ£ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ, šő ěśšĳ ŕőń£řĺğşěňőśšĳ ¡ŋďőťşńńěřěŋă şćěńĺůĺćăěšś£ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ŕőń£řĺğşěňőśšĳ¿ ĺśţőďŋżţ ťşńńěřěŋă ĺ ăšőňă ąńăčőřőďŋőčő čăğă, šőčďă łăł ďń£ ¡ŋďő- ¡ďřăńĳŋżţ łőňŕńěłśőć ťşńńěřěŋőć Ś_{36}, Ś_{50}, Ś_{60} ¡łğăńĳšăűĺ£ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ őšřĺűăšěńĳŋă (ć śńşůăě łőňŕńěłśőć He@C_n ´α ≈ 0 ďń£ ćśěţ n). Łăł ĺğćěśšŋő [29], ŕőń£řĺğşěňőśšĳ ăšőňă/ňőńěłşńż, ĺňě¿źă£ řăğňěřŋőśšĳ őąžěňă, ţăřăłšěřĺğşěš \ğăŕőńŋěŋĺě" ŕřőśšřăŋśšćă ¡ńěłšřőŋŋżň őąńăłőň ăšőňă/ňőńěłşńż. Őůěćĺďŋő, ğŋăł ´α őŕřěďěń£ěšś£ ŋě ŕřĺřőďőľ X, ă śőőšŋőÿěŋĺěň řăğňěřőć ăšőňă čőśš£ ĺ ŕőńőśšĺ ţőğ£ĺŋă ć ¡ŋďőťşńńěřěŋě. Ŕő¡šőňş ňż ŕřěďŕőńăčăěň, ůšő, ć śńşůăě ňăńżţ ťşńńěřěŋőć (n ≤ 28) ¡ŋďőăšőň őłăğżćăěš śşźěśšćěŋŋőě ďăćńěŋĺě ŋă ¡ńěłšřőŋŋőě őąńăłő şčńěřőďŋőľ łńěšłĺ, ůšő ŕřĺćőďĺš ł "ćżďăćńĺćăŋĺ¿" ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ĺğ ćŋşšřěŋŋěľ ŕőńőśšĺ łńěšłĺ ĺ ćżğżćăěš şćěńĺůěŋĺě ŕőń£řĺğşěňőśšĺ śĺśšěňż (´α > 0, řĺś.2). Ć śńşůăě ťşńńěřěŋőć ąońĳÿěčő řăğňěřă (n ≥ 36), ćĺďĺňő, ĺňěěš ňěśšő őąřăšŋă£ łăřšĺŋă (řĺś.2): ŕřěőąńăďăěš ďăćńěŋĺě ¡ńěłšřőŋŋőčő őąńăłă şčńěřőďŋőľ łńěšłĺ ŋă ¡ŋďőăšőň, ć řěğşńĳšăšě ůěčő ăšőň śęĺňăěšś£, ĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĳ śĺśšěňż ŕőŋĺęăěšś£ (´α < 0). Ć ŕőńĳğş ¡šőčő ŕřěďŕőńőęěŋĺ£ čőćőřĺš ĺğćěśšŋżľ ťăłš [30] śęăšĺ£ ăšőňőć ňěšăńńőć ć ¡ŋďő¡ďřăńĳŋżţ łőňŕńěłśăţ (ŋăŕřĺňěř, ć Sc_3@C_{82}).

Ŕőśłőńĳłş ŕřĺ ćŋěďřěŋĺĺ ¡ŋďőăšőňă ŕřőĺśţőďĺš ŋěğŋăůĺšěńĳŋőě řăśÿĺřěŋĺě şčńěřőďŋőľ łńěšłĺ (śőŕřőćőęďă¿źěěś£ şďńĺŋěŋĺěň ść£ğěľ Ś{Ś; ŕőďřőąŋő

Řĺś.2. Ďćă šĺŕă ¡łğăńĳšăűĺĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ć ¡ŋďőťşńńěřěŋăţ: 1 { ďń£ şčńěřőďŋżţ łăřłăśőć ś n ˇ 28, 2 { n ˇ 36; X^0 { śęăšżľ ¡ŋďőăšőň. Ńĺŋĺĺ śţěňăšĺůŋő őšőąřăęă¿š şčńěřőďŋżě łăřłăśż, ğăÿšřĺţőćăŋŋżě őąńăśšĺ { ¡ńěłšřőŋŋżě őąńăłă ňőńěłşń ťşńńěřěŋă ĺ ¡ŋďőăšőňă

¡šőš ćőŕřőś ĺśśńěďőćăŋ ć [9]), šő ďń£ ĺğşůěŋĺ£ ´α őš řăğňěřă ¡ŋďőťşńńěřěŋă şďőąŋěě ĺśŕőńĳğőćăšĳ ŋě ńĺŋěľŋżě řăğňěřż şčńěřőďŋőčő łăřłăśă, ă ůĺśńő ăšőňőć şčńěřőďă n ć ¡ŋďőťşńńěřěŋě. Ğăćĺśĺňőśšĳ ¡łğăńĳšăűĺĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć He@C_n, Ne@C_n, Ar@C_n, Kr@C_n őš n ŕőłăğăŋă ŋă řĺś.3.

Řĺś.3. Ğăćĺśĺňőśšĳ ¡łğăńĳšăűĺĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć őš ůĺśńă ăšőňőć şčńěřőďă ć ňőńěłşńě. Šőůłĺ { ğŋăůěŋĺ£ ´α, řăśśůĺšăŋŋżě ŕő şřăćŋěŋĺ¿ (2), ńĺŋĺĺ { ğăćĺśĺňőśšĺ, ŕőńşůěŋŋżě ś ŕőňőźĳ¿ ňőďěńĳŋőčő ŕőšěŋűĺăńă (10)

Ďń£ ćśěţ šĺŕőć ¡ŋďőťşńńěřěŋőć ţăřăłšěřŋő şňěŋĳÿěŋĺě ´α ś şćěńĺůěŋĺěň řăğňěřă ¡ŋďőťşńńěřěŋă. Śńěďş£ ŕřěďńőęěŋŋőňş ňěţăŋĺğňş ¡łğăńĳšăűĺĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ć ¡ŋďőťşńńěřěŋăţ (řĺś.2), ňőęŋő ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő ďń£ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć ś ĺŋłăŕśşńĺřőćăŋŋżň ăšőňőň X őďŋőčő šĺŕă ´α → −α_X ś řőśšőň n, šőčďă łăł ´α → α_X ŕřĺ n → n_{min} = 20, šő ěśšĳ

´α_{max} = α_X , (3)

´α_{min} = −α_X . (4)

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 9 { 10 2010

Ŕřěďśšăćĺň ćěńĺůĺŋş ¡łğăńĳšăűĺĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć ś őďĺŋăłőćżň X ć ćĺďě

´α = ´α_{max} − ´α_1 − ´α_2, (5)

čďě ´α_1 { ťşŋłűĺ£, őŕĺśżćă¿źă£ şňěŋĳÿěŋĺě ŕőń£- řĺğşěňőśšĺ ¡ŋďőăšőňă X ś řőśšőň n ćśńěďśšćĺě ďăćńěŋĺ£ şčńěřőďŋőľ łńěšłĺ; ´α_2 { ťşŋłűĺ£, őŕĺśżćă¿- źă£ şňěŋĳÿěŋĺě ŕőń£řĺğşěňőśšĺ şčńěřőďŋőľ łńěšłĺ ś řőśšőň n ćśńěďśšćĺě ěě ďăćńěŋĺ£ ŋă ¡ŋďőăšőň. Ďăńěě,

´α_1 = α_X − α_X 0 , (6)

čďě α_X 0 = α_X f(n) { ŕőń£řĺğşěňőśšĳ śęăšőčő ¡ŋďőăšőňă: α_X 0 → α_X ś řőśšőň n:

´α_1 = α_X (1 − f(n)). (7)

Ŕřĺňěň ć ŕěřćőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ f(n) = exp(−κ(n −

− n_{min})), čďě κ { łő¡ťťĺűĺěŋš, şůĺšżćă¿źĺľ ćńĺ£-

ŋĺě řăğňěřă şčńěřőďŋőľ łńěšłĺ ŋă ŕőń£řĺğşěňőśšĳ ¡ŋďőăšőňă. Šőčďă

´α_1 = α_X (1 − exp(−κ(n − n_{min}))). (8)

Ŕřěďŕőńőęĺć, ůšő ´α_2 ≈ ´α_1, ś şůěšőň (5) ĺ (8) ŕőśńě ŋěąőńĳÿĺţ ŕřěőąřăğőćăŋĺľ ŕőńşůĺň

´α = α_X (2 exp(−κ(n − n_{min})) − 1). (9)

Ŕřĺ κ = 0.06 ďń£ n → n_{min} = 20 ĺ n → ∞ ćżŕőńŋ£¿šś£ śőőšŋőÿěŋĺ£ (3) ĺ (4), śőőšćěšśšćěŋŋő. Ć łőŋěůŋőň ćĺďě ňőďěńĳŋżľ ŕőšěŋűĺăń, őŕĺśżćă¿źĺľ ğăćĺśĺňőśšĳ ´α őš n, ĺňěěš ćĺď

´α = α_X (2e�^{0.06(n}�^{20)}) − 1). (10)

Ğăćĺśĺňőśšĺ ´α őš n ďń£ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć ś řăğŋżň ¡ŋďőăšőňőň X, ŕőńşůěŋŋżě ś ŕőňőźĳ¿ şřăćŋěŋĺ£ (10), ŕřĺćěďěŋż ŋă řĺś.3. Ćĺďŋő, ůšő ňőďěńĳŋżľ ŕőšěŋűĺăń (10) ś ďőśšăšőůŋőľ šőůŋőśšĳ¿ őŕĺśżćăěš ŕőńşůěŋŋżě ňěšőďőň PBE/3z ďăŋŋżě ŕő ¡łğăńĳšăűĺĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ć ¡ŋďőťşńńěřěŋăţ ś ĺŋłăŕśşńĺřőćăŋŋżň ăšőňőň ąńăčőřőďŋőčő čăğă, ůšő śćĺďěšěńĳśšćşěš ć ŕőńĳğş ŕřěďńőęěŋŋőčő ňěţăŋĺğňă ćğăĺňŋőčő ćńĺ£- ŋĺ£ ¡ŋďőăšőňă ĺ şčńěřőďŋőľ łńěšłĺ (řĺś.2). Őďŋăłő ŕřěďńőęěŋŋőě őąž£śŋěŋĺě ŋě řăśłřżćăěš ŕřĺůĺŋ řăğŋőčő ţăřăłšěřă ğăćĺśĺňőśšěľ ´α = f(r_X ) őš ćěńĺůĺŋż n; ďń£ őšćěšă ŋă ¡šőš ćőŕřőś ąşďşš ŕřőćěďěŋż ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě ĺśśńěďőćăŋĺ£.

Šěőřěšĺůěśłőě ĺğşůěŋĺě ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ¡ŋďő- ¡ďřăńĳŋżţ łőňŕńěłśőć ťşńńěřěŋőć ś ąńăčőřőďŋżňĺ čăğăňĺ ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ ŕőłăğăńő, ůšő ¡łğăńĳšăűĺ£ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć ğăćĺśĺš őš řăğňěřă şčńěřőďŋőčő łăřłăśă Ś_n:

ďń£ ¡ŋďő¡ďřăńĳŋżţ łőňŕńěłśőć ňăńżţ ťşńńěřěŋőć ćěńĺůĺŋă ´α ŕőńőęĺšěńĳŋă, šőčďă łăł ć śńşůăě ¡ŋďőťşńńěřěŋőć ś n ≥ 36 { őšřĺűăšěńĳŋă. Őůěćĺďŋő, ůšő ğŋăł ĺ ćěńĺůĺŋă ¡łğăńĳšăűĺĺ ŕőń£řĺğşěňőśšĺ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć ňőčşš ćăřĳĺřőćăšĳś£ ŕőśřěďśšćőň ťşŋłűĺőŋăńĺğăűĺĺ ťşńńěřěŋőćżţ łăřłăśőć, ă šăłęě ŕřĺ ĺŋłăŕśşńĺřőćăŋĺĺ ć ňőńěłşńż ťşńńěřěŋőć ăšőňőć ĺ ňőńěłşń řăğŋőčő ćĺďă.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ťĺŋăŋśőćőľ ŕőďďěřęłě Ŕřěğĺďĺşňă Řőśśĺľśłőľ Ăłăďěňĺĺ Ŋăşł (Ŕřőčřăňňă # 21 "Őśŋőćż ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ŋăŋőšěţŋőńőčĺľ ĺ ŋăŋőňăšěřĺăńőć").

1. Y. Rubin, Topics in Current Chemistry 199, 67 (1999). 2. B. Pietzak, M. Waiblinger, T. A. Murphy et al., Chem.

Phys. Lett. 279, 259 (1997).

3. M. Saunders, H. A. Jimenez-Vazquez, R. J. Cross et al., J. Amer. Chem. Soc. 116, 2193 (1994).

4. S. Iwamatsu, T. Uozaki, K. Kobayashi et al., J. Amer.

Chem. Soc. 126, 2668 (2004).

5. S. Liu and Sh. Sun, J. Organomet. Chem. 559, 7486 (2000).

6. M. B-uhl and W. Thiel, Chem. Phys. Lett. 233, 585 (1995).

7. S. Erkoc and L. T-urker, J. Mol. Struct. (Theochem) 634, 195 (2003).

8. S. Guha and K. Nakamoto, Coord. Chem. Rev. 249, 1111 (2005).

9. Ŋ. Ŋ. Ąřěśńăćśłă£, Ă. Ă. Ńěćĺŋ, Ă. Ń. Ąşůăůěŋłő, Ĺğć.

ĂŊ, Śěř. ţĺň. 18 (2004).

10. H. A. Jimenez-Vasquez, J. Tamariz, and R. J. Cross, J.

Phys. Chem. A 105, 1315 (2001).

11. D. Moran, F. Stahl, E. D. Jemmis et al., J. Phys. Chem.

A 106, 5144 (2002).

12. X. Lu and Zh. Chen, Chem. Rev. 105, 3643 (2005). 13. Ř. Č. Ąşńčăłőć, Ď. Ĺ. Čăńĺňőć, Ď. Ÿ. Śăąĺřőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 85, 767 (2007).

14. Ď. Ÿ. Śăąĺřőć, Ř. Č. Ąşńčăłőć, Ś. Ń. Ţşřśăŋ ĺ ďř., Ďőłń. ĂŊ 425, 196 (2009).

15. Y. Luo, Chem. Phys. Lett. 289, 350 (1998). 16. C. E. Moore, B. H. Cardelino, D. O. Frazier et al., J. Mol.

Struct. (Theochem) 454, 135 (1998).

17. A. Alparonea, V. Librando, and Z. Minnitia, Chem.

Phys. Lett. 460, 151 (2008).

18. Ő. Ć. Śěďěńĳŋĺłőćă, Ń. Č. Ąşńşÿěćă, Ă. Ć. Őłőšřşą, ŤŠŠ 51, 815 (2009).

19. G. Cuesta, J. S. Mar«in, T. B. Pedersen et al., Phys.

Chem. Chem. Phys. 10, 361 (2008).

20. Ă. Ŋ. Ćěřěźăčĺŋ, Ŕőń£řĺğşěňőśšĳ ňőńěłşń, Ň.: Ŋăşłă, 1980, ś. 176.

21. P. W. Fowler and D. E. Manolopoulos, An Atlas of Fullerenes, Oxford: Clarendon, 1995.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 9 { 10 2010

734 Ď. Ÿ. Śăąĺřőć, Ř. Č. Ąşńčăłőć

22. J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.

Lett. 77, 3865 (1996).

23. D. N. Laikov, Chem. Phys. Lett. 416, 116 (2005). 24. Ď. Ŋ. Ńăľłőć, đ. Ă. Şśšżŋ¿ł, Ĺğć. ĂŊ, Śěř. ţĺň. 804

(2005).

25. D. Sh. Sabirov, S. L. Khursan, and R. G. Bulgakov, J.

Mol. Graph. Model. 27, 124 (2008).

26. Ć. Ă. Ňăńĳűěć, Ő. Ă. Ŋěřşÿěć, Ś. Ă. Ŋőćőŕăÿĺŋ ĺ ďř.,

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 57, 634 (1993).

27. I. Compagnon, R. Antoine, M. Broyer et al., Phys. Rev.

A 64, 025201 (2001).

28. J. Emsley, The Elements, Oxford: Clarendon Press, 1991.

29. Ć. Ň. Šăšěćśłĺľ, Śšřőěŋĺě ňőńěłşń, Ň.: Ţĺňĺ£, 1977, ś. 512.

30. A. L. Buchachenko, J. Phys. Chem. B 105, 5839 (2001).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 9 { 10 2010