Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 81, ćżŕ. 10, ś. 656 { 660 © 2005 č. 25 ňă£

Ő ŕşš£ţ šřăŋśťőřňăűĺĺ Śšőşŋă{Ćăńěśă ć ťşńńěřěŋě C_{60}

Ă. Ĺ. Ŕőďńĺćăěć, Ń. Ă. Őŕěŋőć^{1)}

Ňőśłőćśłĺľ ĺŋęěŋěřŋő-ťĺğĺůěśłĺľ ĺŋśšĺšşš (Čőśşďăřśšćěŋŋżľ şŋĺćěřśĺšěš), 115409 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 28 ăŕřěń£ 2005 č.

Šěőřěšĺůěśłĺ ĺśśńěďőćăŋż ňěţăŋĺğňż őąřăğőćăŋĺ£ ňěšăśšăąĺńĳŋőčő ďěťěłšŋőčő ĺğőňěřă ťşńńěřěŋă C60 ğă śůěš šřăŋśťőřňăűĺĺ Śšőşŋă{Ćăńěśă. Ŕőłăğăŋő, ůšő ŕşšĺ \ďĺŋăňĺůěśłőľ" šřăŋśťőřňăűĺĺ Śšőşŋă{ Ćăńěśă ŕřĺ ćżśőłőľ (ďőśšăšőůŋőľ ďń£ ŕřěőďőńěŋĺ£ ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ąăřĳěřőć) šěňŕěřăšşřě ňőčşš őšńĺůăšĳś£ őš ďćşţ őąśşęďăćÿĺţś£ ć ńĺšěřăšşřě ŕşšěľ \ăďĺăąăšĺůěśłőľ" šřăŋśťőřňăűĺĺ. İšő ść£ğăŋő ś ŋăńĺůĺěň ąőńĳÿőčő ŕőůšĺ ŕńőśłőčő şůăśšłă ŕőćěřţŋőśšĺ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ć őłřěśšŋőśšĺ ňěšăśšăąĺńĳŋżţ śőśšő£ŋĺľ. Łřőňě šőčő, ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĳ řăğřżćă ĺ ťőřňĺřőćăŋĺ£ ňěęăšőňŋżţ ść£ğěľ őłăğżćăěšś£ ŋě šăłőľ, łăł ć śńşůăě \ăďĺăąăšĺůěśłőľ" šřăŋśťőřňăűĺĺ.

PACS: 36.40.Cg, 61.48.+c, 71.15.Pd

Ł ŋăśšő£źěňş ćřěňěŋĺ ŕřěďńőęěŋő ŋěśłőńĳłő řăğńĺůŋżţ ňőďěńěľ řőśšă ťşńńěřěŋőć [1]. Ŕőśłőńĳłş ć řěăńĳŋżţ şśńőćĺ£ţ śťěřőőąřăğŋżľ łńăśšěř C_{60} őąřăğşěšś£ ŕřĺ ćżśőłőľ šěňŕěřăšşřě, šő ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő ŕőśńě ťőřňĺřőćăŋĺ£ łńăśšěřă ěčő śšřşłšşřă ňőęěš śşźěśšćěŋŋő őšńĺůăšĳś£ őš śšřşłšşřż ĺďěăńĳŋőčő ąăłňĺŋśšěřťşńńěřěŋă (BF) ś śĺňňěšřĺěľ ĺłőśă¡ďřă I_h, ŋă \ŕőćěřţŋőśšĺ" łőšőřőčő ăšőňż şčńěřőďă řăśŕőńőęěŋż ć ćěřÿĺŋăţ ďćăďűăšĺ 6-şčőńĳŋĺłőć ĺ ďćěŋăďűăšĺ ĺğőńĺřőćăŋŋżţ ďřşč őš ďřşčă 5-şčőńĳŋĺłőć. Ŕő¡šőňş, ŋěğăćĺśĺňő őš ňěţăŋĺğňă őąřăğőćăŋĺ£ šăłőčő śťěřőĺďăńĳŋőčő łńăśšěřă ĺğ čřăťĺšőćżţ ťřăčňěŋšőć ĺ/ĺńĺ ďĺňěřőć şčńěřőďă, ćśšăěš ćőŕřőś ő ŕşš£ţ ěčő ¡ćőń¿űĺĺ ć řăćŋőćěśŋş¿ łőŋťĺčşřăűĺ¿ BF, šő ěśšĳ ćőŕřőś ő ŕşš£ţ őšęĺčă ďěťěłšőć, ć řěğşńĳšăšě łőšőřőčő ŕőšěŋűĺăńĳŋă£ ¡ŋěřčĺ£ łńăśšěřă E_{pot} ŕőŋĺęăěšś£.

Őšęĺč ďěťěłšőć ŕřőĺśţőďĺš ŕőśřěďśšćőň ńőłăńĳŋżţ ŕěřěśšăŋőćőł ść£ğěľ C-C ĺ £ćń£ěšś£ őąřăšŋżň ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ ł ŕřőűěśśş őąřăğőćăŋĺ£ ďěťěłšőć. Ďěťěłšŋżľ ĺğőňěř, ŋăĺąőńěě ąńĺğłĺľ ŕő ¡ŋěřčĺĺ ł BF, ŕőńşůăěšś£ ĺğ ŕőśńěďŋěčő ć řěğşńĳšăšě šăł ŋăğżćăěňőľ šřăŋśťőřňăűĺĺ Śšőşŋă{Ćăńěśă [2], łőšőřă£ ğăłń¿ůăěšś£ ć ŕěřěśšăŋőćłě ďćşţ ść£ğěľ C-C, śň. řĺś.1. İšőš ňěšăśšăąĺńĳŋżľ ĺğőňěř (ďăńěě MI { metastable isomer) ĺňěěš śĺňňěšřĺ¿ C_{2v} ĺ śőďěřęĺš ďćě ŕăřż 5-şčőńĳŋĺłőć ś őąźĺňĺ śšőřőŋăňĺ. Ĺğ ąőńĳÿőčő ůĺśńă ďřşčĺţ ĺğőňěřőć őŋ ćżďěń£ěšś£ šěň, ůšő ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ ŕőśńěďŋěě (ŕěřěď BF) ğćěŋő ć űěŕőůłě ŕőśńěďőćăšěńĳŋőčő ŕőŋĺęěŋĺ£ ¡ŋěřčĺĺ łńăśšěřă C_{60} ŕřĺ őšęĺčě ďěťěłšőć [3].

Ć śĺńş śłăğăŋŋőčő ćżÿě, ąőńĳÿőě ćŋĺňăŋĺě şďěń£ńőśĳ ĺğşůěŋĺ¿ ţăřăłšěřă ĺğňěŋěŋĺ£ ćğăĺňŋőčő

1)e-mail: opn@supercon.mephi.ru

Řĺś.1. Őąřăğőćăŋĺě ďćşţ ŕăř 5-şčőńĳŋĺłőć ś őąźĺňĺ śšőřőŋăňĺ ŕřĺ ŕěřěśšăŋőćłě ďćşţ ść£ğěľ C-C ć ťşńńěřěŋě C60 (šřăŋśťőřňăűĺ£ Śšőşŋă{Ćăńěśă). Ďń£ ŋăčń£ďŋőśšĺ ăšőňż ďăńĳŋěčő ŕńăŋă ŋě ĺğőąřăęěŋż

řăśŕőńőęěŋĺ£ ăšőňőć ŕřĺ šřăŋśťőřňăűĺĺ Śšőşŋă{ Ćăńěśă ĺ őŕřěďěńěŋĺ¿ ćżśőšż U ŕřěŕ£šśšćş¿źěčő ěľ ňĺŋĺňăńĳŋőčő ¡ŋěřčěšĺůěśłőčő ąăřĳěřă [4 { 10]. Ŕřĺ ¡šőň őąśşęďăńĺśĳ ďćă řăğńĺůŋżţ ŕşšĺ šřăŋśťőřňăűĺĺ: (I) ŕőćőřőš őąźěľ ďń£ ďćşţ 6-şčőńĳŋĺłőć ść£ğĺ C-C ŋă şčőń 90^o šăłĺň őąřăğőň, ůšő ć ŕřőűěśśě ŕőćőřőšă ćśě ăšőňż őśšă¿šś£ ŋă \ŕőćěřţŋőśšĺ" łńăśšěřă, ĺ (II) řăğřżć őąźěľ ďń£ 5- ĺ 6-şčőńĳŋĺłőć ść£- ğĺ C-C, ŕőśńě ůěčő őďĺŋ ĺğ ăšőňőć śŋăůăńă ŕőďŋĺňăěšś£ ŋăď \ŕőćěřţŋőśšĳ¿" łńăśšěřă, ă ğăšěň őŕşśłăěšś£, ťőřňĺřş£ ŋőćżě ść£ğĺ. Śőčńăśŋő řăśůěšăň E_{pot} łăł ťşŋłűĺĺ łőőřďĺŋăš ăšőňőć {R_i}, ćżŕőńŋěŋŋżň ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ [5 { 10], ďń£ ŕşšĺ I ćżśőšă ąăřĳěřă śőśšăćń£ěš U_I = (6−8) ¡Ć, šőčďă łăł U_{II} = (6.64−7.6) ¡Ć ďń£ ŕşšĺ II. Ďőćőńĳŋő ąőńĳÿőľ řăğąřőś ğŋăůěŋĺľ U_I ĺ U_{II} ŋě ŕőğćőń£ěš śďěńăšĳ őďŋőğŋăůŋżľ ćżćőď ő šőň, ďń£ łăłőčő ĺğ ďćşţ ŕşšěľ ąăřĳěř ŋĺęě ĺ, śńěďőćăšěńĳŋő, ŕő łăłőňş ŕşšĺ ŕřőĺśţőďĺš šřăŋśťőřňăűĺ£ Śšőşŋă{Ćăńěśă. Ďăęě ŕřĺ ĺśŕőńĳğőćăŋĺĺ ďń£ řăśůěšă U_I ĺ U_{II} őďŋőčő ĺ šőčő ęě őąňěŋŋő-łőřřěń£űĺőŋŋőčő ťşŋłűĺőŋăńă ĺ őďĺŋăłőćőčő ŋăąőřă ąăğĺśŋżţ ťşŋłűĺľ (ĺńĺ őďĺŋă-

656 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 9 { 10 2005 łőćőľ ¡ŋěřčĺĺ őąřěğăŋĺ£ ć ąăğĺśě ŕńőśłĺţ ćőńŋ) řěğşńĳšăšż ŕőńşůă¿šś£ řăğŋżňĺ: U_I = U_{II} = 7.27 ¡Ć [10], U_I = 6.30 ¡Ć < U_{II} = 6.64 ¡Ć [9], U_I = 8.1 ¡Ć > U_{II} = 7.6 ¡Ć [6, 7].

Ğďěśĳ ŋěőąţőďĺňő őšňěšĺšĳ, ůšő őŕřěďěńěŋĺě ćżśőšż ąăřĳěřă ĺ šĺŕă ŕěřěţőďŋőčő śőśšő£ŋĺ£ (\transition state") ŋă őśŋőćăŋĺĺ ăŋăńĺğă ťőřňż ŕőćěřţŋőśšĺ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ŕőďřăğşňěćăěš ăďĺăąăšĺůěśłĺľ ţăřăłšěř ŕěřěţőďă łńăśšěřă ĺğ őďŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ć ďřşčőě, šő ěśšĳ šăłőľ ŕěřěţőď, ŕřĺ łőšőřőň őďŋő ĺńĺ ŋěśłőńĳłő ćżąřăŋŋżţ śőőšćěšśšćş- ¿źĺň őąřăğőň ňěęăšőňŋżţ řăśśšő£ŋĺľ ĺğňěŋ£¿šś£ ŕő őŕřěďěńěŋŋőňş ğăłőŋş ś ŋěąőńĳÿĺň ÿăčőň ćďőńĳ łőőřďĺŋăšż řěăłűĺĺ, ă ŕő ćśěň ďřşčĺň śšěŕěŋ£ň śćőąőďż ŋă łăęďőň ÿăčě ŕřőćőďĺšś£ řěńăłśăűĺ£ ďő ňĺŋĺňăńĳŋőľ (ś şůěšőň śďěńăŋŋżţ őčřăŋĺůěŋĺľ) ćěńĺůĺŋż ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ. Ś ťĺğĺůěśłőľ šőůłĺ ğřěŋĺ£ ăďĺăąăšĺůěśłĺľ ŕěřěţőď śőőšćěšśšćşěš ŕřĺŋşďĺšěńĳŋőľ ďěťőřňăűĺĺ łńăśšěřă ŕřĺ T = 0 ĺ ćőćśě ŋě őą£ğăŋ ŕřőšěłăšĳ ć šőůŋőśšĺ šăł ęě, łăł ĺ ŕěřěţőďż ŕřĺ łőŋěůŋőľ (šěň ąőńěě ćżśőłőľ) šěňŕěřăšşřě. Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ŕşšĺ šřăŋśťőřňăűĺĺ Śšőşŋă{ Ćăńěśă ĺğşůěŋż łăł ŕřĺ ăďĺăąăšĺůěśłőň ŕěřěţőďě, šăł ĺ ŕőśřěďśšćőň ňőďěńĺřőćăŋĺ£ \ęĺğŋĺ" BF ŕřĺ ćżśőłőľ (ďőśšăšőůŋőľ ďń£ ŕřěőďőńěŋĺ£ ŕőšěŋűĺăńĳŋőčő ąăřĳěřă) šěňŕěřăšşřě ňěšőďőň ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ. Śőŕőśšăćńěŋĺě ŕőńşůěŋŋżţ řěğşńĳšăšőć ŕőğćőń£ěš, ś őďŋőľ śšőřőŋż, şśšăŋőćĺšĳ őąźĺě ďń£ \ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőčő" ĺ \ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋőčő" ŕěřěţőďőć BF→ MI őśőąěŋŋőśšĺ, ă ś ďřşčőľ { ćż£ćĺšĳ śşźěśšćěŋŋżě řăğńĺůĺ£ ňěęďş ŋĺňĺ.

Ďń£ řăśůěšőć ňż ĺśŕőńĳğőćăńĺ ŕőšěŋűĺăń śĺńĳŋőľ ść£ğĺ, łőšőřżľ ć £ćŋőň ćĺďě şůĺšżćăěš ćłńăď ćśěţ ćăńěŋšŋżţ ¡ńěłšřőŋőć (ŕő ůěšżřě őš łăęďőčő ăšőňă) ć ŕőńŋş¿ ¡ŋěřčĺ¿ ĺ ťăłšĺůěśłĺ £ćń£ěšś£ nůăśšĺůŋżň, čďě n { ůĺśńő ăšőňőć ć łńăśšěřě, ůšő ćżčőďŋő őšńĺůăěš ěčő őš ŕřőśšżţ, ŋő ňěŋěě ďőśšőćěřŋżţ ¡ňŕĺřĺůěśłĺţ ŕőšěŋűĺăńőć. Ţőš£ ¡šőš ňěšőď ĺ ŋě £ćń£ěšś£ šăłĺň śšřőčĺň, łăł ab initio ŕőďţőďż, őŋ ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě şśšşŕăěš ĺň ć šőůŋőśšĺ őŕĺśăŋĺ£ şčńěřőďŋżţ śĺśšěň [11] ĺ, łřőňě šőčő, śşźěśšćěŋŋő őąńěčůăěš ňőďěńĺřőćăŋĺě ďĺŋăňĺůěśłĺţ ŕřőűěśśőć, ŕőśłőńĳłş ŋě šřěąşěš ąőńĳÿĺţ ğăšřăš łőňŕĳ¿šěřŋżţ řěśşřśőć. Řăŋěě ňż ĺśŕőńĳğőćăńĺ ěčő ďń£ ăŋăńĺğă šěřňĺůěśłőľ şśšőľůĺćőśšĺ ňěšăśšăąĺńĳŋżţ łńăśšěřőć C_8 ĺ C_{20} [12 { 14]. Ďń£ BF őŋ ďăěš ğŋăůěŋĺ£ ¡ŋěřčĺĺ ść£ğĺ E_b = 60E(C_1) − E(C_{60}) = 6.86 ¡Ć/ăšőň ĺ ďńĺŋ ść£ğĺ l = 1.396 A, 1.458 A, łőšőřżě ŋăţőď£šś£ ć ţőřőÿěň śőőšćěšśšćĺĺ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ E_b = (6.97−7.01) ¡Ć/ăšőň [15] ĺ l = 1.402 A, 1.462 A [16]. Ćěńĺůĺŋă źěńĺ HOMO-LUMO, ´ =

1.62 ¡Ć, šăłęě śőčńăśşěšś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ ćěńĺůĺŋőľ ´ = (1.6−1.8) ¡Ć [17].

Ćŋăůăńě ňż ĺğşůĺńĺ ňěţăŋĺğňż ĺğőňěřĺğăűĺĺ BF→MI ŕřĺ ăďĺăąăšĺůěśłĺţ ŕěřěţőďăţ. Ś ¡šőľ űěńĳ¿ ňż řăśśůĺšăńĺ \ŕőšěŋűĺăńĳŋżľ řěńĳěť" E_{pot}({R_i}) łńăśšěřă C_{60} ć őłřěśšŋőśšĺ řăćŋőćěśŋőľ (BF) ĺ ąńĺęăľÿěľ ł ŋěľ ŕő ¡ŋěřčĺĺ ňěšăśšăąĺńĳŋőľ (MI) ăšőňŋżţ łőŋťĺčşřăűĺľ ďń£ ďćşţ őŕĺśăŋŋżţ ćżÿě ŕşšěľ šřăŋśťőřňăűĺĺ Śšőşŋă{Ćăńěśă. Řěğşńĳšăšż řăśůěšă ŕřĺćěďěŋż ŋă řĺś.2. İŋěřčĺ£ MI ćżÿě ¡ŋěřčĺĺ BF ŋă ´E = 1.42 ¡Ć, ůšő śőčńăśşěšś£

Řĺś.2. Ğăćĺśĺňőśšĳ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ Epot łńăśšěřă C60 őš łőőřďĺŋăšż řěăłűĺĺ X ć őłřěśšŋőśšĺ řăćŋőćěśŋőľ (1) ĺ ňěšăśšăąĺńĳŋőľ (2) ăšőňŋżţ łőŋťĺčşřăűĺľ ŕřĺ šřăŋśťőřňăűĺĺ Śšőşŋă{Ćăńěśă (řĺś.1). Ğă ŋăůăńő őšśůěšă ¡ŋěřčĺĺ ŕřĺŋ£šă ¡ŋěřčĺ£ 60-šĺ ĺğőńĺřőćăŋŋżţ ăšőňőć şčńěřőďă. Śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£ { ŕşšĳ I, ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£ { ŕşšĳ II (śň. šěłśš), 3 { šőůłĺ ňăłśĺňşňă Epot(X) (śěďńőćżě šőůłĺ ďń£ Epot({Ri }); 4 { šőůłă ňĺŋĺňşňă ćěńĺůĺŋż d^2Epot/dX^2 ďń£ ŕşšĺ II. Ć łăůěśšćě łőőřďĺŋăšż řěăłűĺĺ ćżąřăŋă ďńĺŋă ŕşšĺ ŕő šřăěłšőřĺĺ, ŕřőţőď£źěľ ůěřěğ śőőšćěšśšćş¿źş¿ śěďńőćş¿ šőůłş ć (3n-6)-ňěřŋőň ŕřőśšřăŋśšćě ĺ śőěďĺŋ£¿źěľ BF ś MI. X = 0 ć śěďńőćżţ šőůłăţ

ś ćěńĺůĺŋőľ ´E = (1.4−1.7) ¡Ć, ŕőńşůěŋŋőľ ňěšőďőň ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ [5 { 10]. Łăł ďń£ ŕşšĺ I, šăł ĺ ďń£ ŕşšĺ II ŋă ğăćĺśĺňőśšĺ E_{pot} őš łőőřďĺŋăšż řěăłűĺĺ X ĺňěěšś£ ěďĺŋśšćěŋŋă£ śšăűĺőŋăřŋă£ šőůłă (ňăłśĺňşň), £ćń£¿źă£ś£ śěďńőćőľ ďń£ ŕőćěřţŋőśšĺ E_{pot}({R_i}) ĺ őŕřěďěń£¿źă£ ćżśőšş ąăřĳěřă. Śőčńăśŋő ŋăÿĺň řăśůěšăň, ćěńĺůĺŋă U_I = 6.46 ¡Ć ŋěśłőńĳłő ňěŋĳÿě, ůěň U_{II} = 6.58 ¡Ć.

9 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 9 { 10 2005

Ăšőňŋă£ łőŋťĺčşřăűĺ£ ŕěřěţőďŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ďń£ ŕşšĺ I ĺğőąřăęěŋă ŋă řĺś.3ă. Őŋă £ćń£ěšś£ \śĺňňěšřĺůŋőľ" { ć śőčńăśĺĺ ś ĺňě¿źĺňĺś£ ć ńĺ-

Řĺś.3. Ăšőňŋżě łőŋťĺčşřăűĺĺ ŕěřěţőďŋżţ śőśšő£ŋĺľ (3) ŋă řĺś.2 ŕřĺ šřăŋśťőřňăűĺĺ Śšőşŋă{Ćăńěśă (ă) ŕő ŕşšĺ I (śĺňňěšřĺůŋőě ŕěřěţőďŋőě śőśšő£ŋĺě) ĺ (b) ŕő ŕşšĺ II (ăśĺňňěšřĺůŋőě ŕěřěţőďŋőě śőśšő£ŋĺě). Ăšőňż ďăńĳŋěčő ŕńăŋă ĺ ść£ğĺ C-C ďńĺŋőľ ąőńěě 2 A ŋě ĺğőąřăęěŋż

šěřăšşřě ďăŋŋżňĺ [6 { 10]. Ŋăŕřőšĺć, ŕěřěţőďŋőě śőśšő£ŋĺě ďń£ ŕşšĺ II ăśĺňňěšřĺůŋő, śň. řĺś.3b. Őďĺŋ ĺğ ăšőňőć řăśŕőńőęěŋ ŋăď \ŕőćěřţŋőśšĳ¿" łńăśšěřă ĺ őąřăğşěš ďćě ść£ğĺ (sp-čĺąřĺďĺğăűĺ£). Ŕřĺ ¡šőň ďřşčőľ (\ŕőćěřţŋőśšŋżľ") ăšőň ĺňěěš ůěšżřěţ śőśěďěľ (sp^3-čĺąřĺďĺğăűĺ£). Ő šăłőň ŕěřěţőďŋőň śőśšő- £ŋĺĺ śőőąźăńőśĳ ć řăąőšăţ [4, 6, 7, 9, 10]. Ğăňěšĺň, ůšő ďń£ ŕşšĺ II ćąńĺğĺ ňăłśĺňşňă łřĺćőľ E_{pot}(X) ĺňěěšś£ ŕőůšĺ čőřĺğőŋšăńĳŋżľ şůăśšőł. Ăšőňŋă£ łőŋťĺčşřăűĺ£, őšćěůă¿źă£ ćěńĺůĺŋě X, ŕřĺ łőšőřőľ ćšőřă£ ŕřőĺğćőďŋă£ d^2E_{pot}(X)/dX^2 ňĺŋĺňăńĳŋă (šőůłă 4 ŋă řĺś.2), ćĺğşăńĳŋő ŕőţőęă ŋă ŕěřěţőďŋőě śőśšő£ŋĺě (řĺś.3b). Ć řăąőšăţ [6, 7] şšćěřęďăńőśĳ, ůšő ¡šă łőŋťĺčşřăűĺ£ śőőšćěšśšćşěš ńőłăńĳŋőňş ňĺŋĺňşňş E_{pot} (šő ěśšĳ ťăłšĺůěśłĺ { ěźě őďŋőňş ňěšăśšăąĺńĳŋőňş śőśšő£ŋĺ¿). Ć ŕőśńěďş¿źĺţ ŕşąńĺłăűĺ£ţ [9, 10] ŋĺłăłőčő ďőŕőńŋĺšěńĳŋőčő ňĺŋĺňşňă E_{pot} őąŋăřşęěŋő ŋě ążńő.

Łăł ąż šő ŋĺ ążńő, ňż ŕőłăğăńĺ, ůšő őąă řăśśňőšřěŋŋżţ ŕşšĺ šřăŋśťőřňăűĺĺ Śšőşŋă{Ćăńěśă ţăřăłšěřĺğş¿šś£ ŕřĺňěřŋő őďĺŋăłőćżňĺ ŕő ćżśőšě ąăřĳěřăňĺ U_I = 6.46 ¡Ć ĺ U_{II} = 6.58 ¡Ć { ć ţőřőÿěň śőőšćěšśšćĺĺ ś řăśůěšăňĺ ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć [5 { 10], łőšőřżě ďă¿š ďń£ U_I ĺ U_{II} ąńĺğłĺě ğŋăůěŋĺ£ ć ďĺăŕăğőŋě (7 ± 1) ¡Ć. Łăğăńőśĳ ąż, ňőęŋő őęĺďăšĳ, ůšő šřăŋśťőřňăűĺ£ Śšőşŋă{Ćăńěśă ć şśńőćĺ£ţ řěăńĳŋőčő ¡łśŕěřĺňěŋšă (šő ěśšĳ ğă śůěš šěřňőăłšĺćĺřőćăŋŋżţ ŕřőűěśśőć) ąşďěš őśşźěśšćń£šĳś£ ŕő őąőĺň ¡šĺň ŕşš£ň ś ŕřĺąńĺğĺšěńĳŋő řăćŋżňĺ ćěřő£šŋőśš£- ňĺ. Ďń£ ŕřőćěřłĺ ¡šőčő ŕřěďŕőńőęěŋĺ£ ňż ćżŕőńŋĺńĺ ůĺśńěŋŋőě ňőďěńĺřőćăŋĺě ďĺŋăňĺłĺ BF ŕřĺ T = (4000−5000) K ĺ ťĺłśĺřőćăŋŋőľ ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ łńăśšěřă E = E_{kin} + E_{pot} = const. Šěňŕěřăšşřă łńăśšěřă őŕřěďěń£ńăśĳ ŕő ťőřňşńě [18]^1_2 k_B T (3n − 6) = E_{kin}, čďě n = 60, E_{kin} { łĺŋěšĺůěśłă£ ¡ŋěřčĺ£ ć śĺśšěňě űěŋšřă ňăśś, şśřěďŋěŋŋă£ ŕő 10^3 ÿăčăň ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ (ćřěň£ őďŋőčő ÿăčă t_0 = 2.72 · 10�^{16}ś śőśšăćń£ńő őłőńő 0.01 ŕěřĺőďă śăňőľ ćżśőłőůăśšőšŋőľ ňőďż łőńěąăŋĺľ łńăśšěřă). Ŕřĺ šăłőľ ŕőśšăŋőćłě ğăďăůĺ šěňŕěřăšşřă T £ćń£ěšś£ ňěřőľ ¡ŋěřčĺĺ őšŋőśĺšěńĳŋő ďćĺęěŋĺ£ ăšőňőć [18], ŕřĺůěň ćěńĺůĺŋă E_{kin} = (30−40) ¡Ć ďőśšăšőůŋă ďń£ ŕřěőďőńěŋĺ£ ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ąăřĳěřőć U_{I,II} ≈ 6.5 ¡Ć (ŋěśňőšř£ ŋă šő, ůšő E_{kin} ≫ U_{I,II}, ŕřőűěśśż ĺğőňěřĺğăűĺĺ BF ŕřĺ T ≈ 4500 K ŕřőĺśţőď£š ďőśšăšőůŋő řěďłő, ŕřĺňěřŋő őďĺŋ řăğ ğă ćřěň£ 10^6t_0).

Ňż ďěšăńĳŋő ŕřőăŋăńĺğĺřőćăńĺ 45 ŕěřěţőďőć BF→MI ĺ őąřăšŋő. Őłăğăńőśĳ, ůšő ć ŕőďăćń£¿źěň ąőńĳÿĺŋśšćě śńşůăěć (37) šřăŋśťőřňăűĺ£ Śšőşŋă{ Ćăńěśă őśşźěśšćń£ńăśĳ ŕő ŕşšĺ I (ĺńĺ ćĺğşăńĳŋő őůěŋĳ ąńĺğłőňş ł ŋěňş), śň. řĺś.4, ĺ ńĺÿĳ ć šřěţ śńşůă£ţ { ŕő ŕşšĺ II, śň. řĺś.5. Šăłĺň őąřăğőň, ŋěśňőšř£ ŋă ŕőůšĺ őďĺŋăłőćş¿ \¡ŋěřčěšĺůěśłş¿ ćżčőďŋőśšĳ" őąőĺţ ŕşšěľ (śň. řĺś.2), ŕşšĳ I őłăğżćăěšś£ čőřăğďő ŕřěďŕőůšĺšěńĳŋěě ś ďĺŋăňĺůěśłőľ šőůłĺ ğřěŋĺ£. Ňż ŕőńăčăěň, ůšő ¡šő ść£ğăŋő ś śĺńĳŋżň řăğńĺůĺěň ůăśšőšŋżţ ťăłšőřőć A_I ĺ A_{II} ć ăřřěŋĺşśőćśłĺţ šěňŕěřăšşřŋżţ ğăćĺśĺňőśš£ţ śłőřőśšěľ ŕěřěţőďőć k_{I,II} = A_{I,II} exp (−U_{I,II}/k_B T ). Śńěďőćăšěńĳŋő, ŕřĺ őąśşęďěŋĺĺ ňěţăŋĺğňőć šřăŋśťőřňăűĺĺ Śšőşŋă{Ćăńěśă őśŋőćŋőě ćŋĺňăŋĺě ŋşęŋő, ŕő-ćĺďĺňőňş, şďěń£šĳ ŋě śšőńĳłő ďăńĳŋěľÿěňş ŕőćżÿěŋĺ¿ šőůŋőśšĺ řăśůěšă ćżśőšż ąăřĳěřőć U_{I,II} (ĺ ćż£śŋěŋĺ¿, łăłőľ ęě ĺğ ŋĺţ ćśě-šăłĺ ŋĺęě { ŕşśšĳ ĺ ŋă ďőńĺ ¡Ć), ă ăŋăńĺğş ůăśšőšŋżţ ťăłšőřőć ďń£ ŕěřěţőďőć ŕő ¡šĺň ďćşň ŕşš£ň.

Ŕőňĺňő šřăŋśťőřňăűĺĺ BF ŕő ŕşš£ň I ĺ II, ňż ŋăąń¿ďăńĺ šăłęě ŕěřěţőďż, śőŕřőćőęďă¿źĺěś£ őąřăğőćăŋĺěň ńĺąő őďŋőčő ąőńĳÿőčő \őłŋă", ńĺąő šřěţ ŕřĺňżłă¿źĺţ ďřşč ł ďřşčş \őłőŋ", ă šăłęě ŕő£ćńěŋĺěň \ćěšłĺ", śőśšő£źěľ ĺğ šřěţ ăšőňőć ĺ ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋőľ \ŕőćěřţŋőśšĺ" łńăśšěřă. Ćśě ¡šĺ ŕřőňěęşšőůŋżě łőŋťĺčşřăűĺĺ śőőšćěšśšćş¿š şůăśšłăň ŕőćěřţŋőśšĺ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ, ńěęăźĺň ćżÿě śěďńőćżţ šőůěł ďń£ ŕěřěţőďőć ŕő ŕşš£ň I ĺ II, šő ěśšĳ ťăłšĺůěśłĺ { ďřşčĺň ŕşš£ň šřăŋśťőřňăűĺĺ ś ąőńěě ćżśőłĺňĺ ąăřĳěřăňĺ. Ŕřĺ T = (5000−5500) K őšŋőśĺšěńĳŋőě łőńĺůěśšćő šăłĺţ ŕěřěţőďőć řěğłő ćőğřăśšăěš, ŕřĺůěň ć řěğşńĳšăšě ĺţ ĺŋőčďă őąřăğş¿šś£ ĺğőňěřż ś ąőńěě ćżśőłĺňĺ ¡ŋěřčĺ£ňĺ (ŋăŕřĺňěř, ťşńńěřěŋż ś šřěň£ ĺ ąőńěě ŕăřăňĺ čřăŋĺůăźĺţ 5- şčőńĳŋĺłőć ĺńĺ \ŋěłńăśśĺůěśłĺě ťşńńěřěŋż" ś 4- ĺ 7-şčőńĳŋĺłăňĺ).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 9 { 10 2005

Řĺś.4. \Ňőňěŋšăńĳŋżě śŋĺňłĺ" łńăśšěřă C60 ć ŕřőűěśśě \ďĺŋăňĺůěśłőľ" šřăŋśťőřňăűĺĺ Śšőşŋă-Ćăńěśă ŕő ŕşšĺ I. Ŋăůăńĳŋă£ šěňŕěřăšşřă Tini = (4465±5) K. Ŕěřćă£ łőŋťĺčşřăűĺ£ śőőšćěšśšćşěš ćřěňěŋĺ t^′ = 0.245 ŋś, ŕőśńěďş¿źĺě { ćřěňěŋăň t^′ + ´t, čďě ´t = 5.4 ťś, 17.7 ťś, 69.9 ťś, 73.4 ťś, 85.7 ťś. Ăšőňż ďăńĳŋěčő ŕńăŋă ĺ ść£ğĺ C-C ďńĺŋőľ ąőńěě 2 A ŋě ĺğőąřăęěŋż

Ŕőďůěřłŋěň, ůšő ŕřĺ \ďĺŋăňĺůěśłőľ" šřăŋśťőřňăűĺĺ BF ŕő ŕşšĺ I őďĺŋ ĺńĺ őąă ăšőňă ć ŕőćőřăůĺćă¿źěľś£ ŋă şčőń 90^o ść£ğĺ C-C (śň. řĺś.1 ĺ 3ă), łăł ŕřăćĺńő, ćśě ęě ŕőďŋĺňă¿šś£ ŋăď \ŕőćěřţŋőśšĳ¿" łńăśšěřă, łăł ĺ ŕřĺ šřăŋśťőřňăűĺĺ ŕő ŕşšĺ II (ŋő, ć őšńĺůĺě őš ŕşšĺ II, { ąěğ őąřăğőćăŋĺ£ sp^3- łőŋťĺčşřăűĺĺ), ŕřĺůěň łăęďżľ řăğ { ŋă řăğńĺůŋş¿ ćżśőšş. İšő ŋăćőďĺš ŋă ňżśńĳ ő šőň, ůšő śşźěśšćşěš ąőńĳÿőě łőńĺůěśšćő łőŋťĺčşřăűĺľ ś ¡ŋěřčĺ£ňĺ, ąńĺğłĺňĺ ł ¡ŋěřčĺ£ň śěďńőćżţ šőůěł ďń£ ŕşšěľ I ĺ II, šő ěśšĳ, ďřşčĺňĺ śńőćăňĺ, ůšő şůăśšőł ŕőćěřţŋőśšĺ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ňěęďş ďćşň£ śěďńőćżňĺ šőůłăňĺ £ćń£ěšś£ ŕőůšĺ ŕńőśłĺň. Ďń£ ŕřőćěřłĺ ¡šőľ čĺŕőšěğż ňż řăśśůĺšăńĺ E_{pot} łăł ťşŋłűĺ¿ ďćşţ řăğńĺůŋżţ łőőřďĺŋăš řěăłűĺĺ H ĺ θ ĺ ŕőłăğăńĺ, ůšő, ďěľśšćĺšěńĳŋő, ťşŋłűĺ£ E_{pot}(H, θ) ĺňěěš őůěŋĳ ąőńĳ-

Řĺś.5. Šő ęě, ůšő ŋă řĺś.4, ďń£ šřăŋśťőřňăűĺĺ ŕő ŕşšĺ II. Tini = (4680 ± 5) K, t^′ = 0.471 ŋś; ´t = 27 ťś, 54 ťś, 136 ťś, 299 ťś, 354 ťś

ÿőľ řăďĺşś łřĺćĺğŋż ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ łőőřďĺŋăšż H, śň. řĺś.6. Ğăňěšĺň, ůšő ňěęďş śěďńőćżňĺ šőůłăňĺ ďń£ ŕşšěľ I ĺ II řăśŕőńőęěŋă śšăűĺőŋăřŋă£ šőůłă ćšőřőčő ŕőř£ďłă (ţăřăłšěřĺğş¿źă£ś£ ďćşň£ ňŋĺňżňĺ ůăśšőšăňĺ), ¡ŋěřčĺ£ łőšőřőľ ŋă 0.56 ¡Ć ćżÿě ¡ŋěřčĺĺ śěďńőćőľ šőůłĺ ďń£ ŕşšĺ II. İšőľ śšăűĺőŋăřŋőľ šőůłě śőőšćěšśšćşěš łőŋťĺčşřăűĺ£, ć łőšőřőľ őďĺŋ ĺğ ăšőňőć ŕőćőřăůĺćă¿źěľś£ ść£ğĺ C-C ŕřĺŕőďŋĺňăěšś£ ŋăď \ŕőćěřţŋőśšĳ¿" łńăśšěřă (ŋő ć ňěŋĳÿěľ śšěŕěŋĺ, ůěň ŕřĺ šřăŋśťőřňăűĺĺ ŕő ŕşšĺ II).

Ć ğăłń¿ůěŋĺě őśšăŋőćĺňś£ ŋă ţăřăłšěřě řăğřżćă ĺ ťőřňĺřőćăŋĺ£ ňěęăšőňŋżţ ść£ğěľ ŕřĺ \ďĺŋăňĺůěśłőľ" šřăŋśťőřňăűĺĺ Śšőşŋă{Ćăńěśă. Ŋă řĺś.4 ĺğőąřăęěŋă ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĳ \ňőňěŋšăńĳŋżţ śŋĺňłőć" (snapshots) łńăśšěřă ć ŕřőűěśśě šřăŋśťőřňăűĺĺ ŕő ŕşšĺ I. Ćĺďŋő, ůšő šřăŋśťőřňăűĺ£ ŋăůĺŋăěšś£ ŋě ś őďŋőćřěňěŋŋőčő (concerted) řăğřżćă ďćşţ őąźĺţ ďń£ 5- ĺ 6-şčőńĳŋĺłőć ść£ğěľ, łăł ć ăďĺăąăšĺůěśłőň śńşůăě [10], ă ś řăğřżćă őďŋőľ ĺğ ŋĺţ. Ťĺğĺůěśłĺ ¡šő ńěčłő ŕőŋ£šĳ: ĺśłăęěŋĺě ĺďěăńĳŋőľ śšřşłšşřż BF ğă śůěš šěŕńőćżţ łőńěąăŋĺľ śőśšăćń£¿źĺţ ěčő ăšőňőć

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 9 { 10 2005 9^∗

660 Ă. Ĺ. Ŕőďńĺćăěć, Ń. Ă. Őŕěŋőć

Řĺś.6. Ğăćĺśĺňőśšĳ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ Epot łńăśšěřă C60 őš ďćşţ řăğńĺůŋżţ łőőřďĺŋăš řěăłűĺĺ H ĺ θ ć őłřěśšŋőśšĺ řăćŋőćěśŋőľ (1) ĺ ňěšăśšăąĺńĳŋőľ (2) ăšőňŋżţ łőŋťĺčşřăűĺľ. Ğă ŋăůăńő őšśůěšă ¡ŋěřčĺĺ ŕřĺŋ£šă ¡ŋěřčĺ£ 60-šĺ ĺğőńĺřőćăŋŋżţ ăšőňőć şčńěřőďă. Śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£ { ŕşšĳ I, ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£ { ŕşšĳ II, 3 { śőőšćěšśšćş¿źĺě śěďńőćżě šőůłĺ, S { śšăűĺőŋăřŋă£ šőůłă ćšőřőčő ŕőř£ďłă (śň. šěłśš). Ć łăůěśšćě łőőřďĺŋăš řěăłűĺĺ ćżąřăŋż: H { ćżśőšă ŕőďžěňă őďŋőčő ĺğ ăšőňőć ŕőćőřăůĺćă¿źěľś£ ść£ğĺ Ś-Ś ŋăď \ŕőćěřţŋőśšĳ¿" łńăśšěřă, ŋőřňĺřőćăŋŋă£ ŋă ňăłśĺňăńĳŋş¿ ćżśőšş ŕőďžěňă ¡šőčő ăšőňă ŕřĺ ďćĺęěŋĺĺ ŕő ŕşšĺ II (H = 0 ďń£ ŕşšĺ I, ňăłśĺňăńĳŋőě ğŋăůěŋĺě H = 1 ć śěďńőćőľ šőůłě ŕşšĺ II); θ { ŋőřňĺřőćăŋŋżľ ŋă 90^∘ şčőń ŕőćőřőšă ść£ğĺ C-C (θ = 0 ďń£ BF; θ = 1 ďń£ MI; θ ≈ 0.5 ďń£ śěďńőćżţ šőůěł ĺ śšăűĺőŋăřŋőľ šőůłĺ ćšőřőčő ŕőř£ďłă S)

ŕřĺćőďĺš ł ŋăřşÿěŋĺ¿ śĺňňěšřĺĺ ć řăśŕőńőęěŋĺĺ ¡šĺţ ďćşţ ść£ğěľ, ćśńěďśšćĺě ůěčő őďŋă őłăğżćăěšś£ śńăąěě ďřşčőľ ĺ řćěšś£ ć ŕěřćş¿ őůěřěďĳ. Śńěďőň ğă ŋěľ řćěšś£ ĺ ćšőřă£ ść£ğĳ. Ŕőśńě ¡šőčő őąřăğşěšś£ łőŋťĺčşřăűĺ£, śţőďŋă£ ś ŕěřěţőďŋżň śőśšő£ŋĺěň ć ăďĺăąăšĺůěśłőň śńşůăě (řĺś.3ă). Ŋă śńěďş¿źěň ¡šăŕě (őŕ£šĳ ęě ŕőśńěďőćăšěńĳŋő, ă ŋě őďŋőćřěňěŋŋő) ťőřňĺřş¿šś£ ŋőćżě ść£ğĺ, ŋă ůěň šřăŋśťőřňăűĺ£ ğăćěřÿăěšś£. Őšňěšĺň, ůšő ćěśĳ ¡šőš ŕřőűěśś ŕřőšěłăěš őůěŋĳ ążśšřő, ğăŋĺňă£ ćśěčő ´t_I ≈ 86 ťś. Šřăŋśťőřňăűĺ£ ŕő ŕşšĺ II ŋăůĺŋăěšś£ ńĺąő ś řăğřżćă ść£ğĺ, őąźěľ ďń£ 5- ĺ 6-şčőńĳŋĺłőć, ńĺąő ś řăğřżćă ść£ğĺ, őąźěľ ďń£ ďćşţ 6-şčőńĳŋĺłőć. Ć ŕőśńěďŋěň śńşůăě ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĳ \ňőňěŋšăńĳŋżţ śŋĺňłőć" łńăśšěřă C_{60} ĺğőąřăęěŋă ŋă řĺś.5, ŋă łőšőřőň ţőřőÿő ćĺďŋă łőŋťĺčşřăűĺ£, őšćěůă¿źă£ ŕěřěţőďŋőňş śőśšő£ŋĺ¿ (řĺś.3b). Ćřěň£ šřăŋśťőřňăűĺĺ ´t_{II} ≈ 354 ťś śşźěśšćěŋŋő ŕřěćżÿăěš ćěńĺůĺŋş ´t_I, ůšő śőčńăśşěšś£ ś ąőńĳÿěľ \ďńĺŋőľ" ŕşšĺ II, śň. řĺś.6.

Řăąőšă ŕőďďěřęăŋă ťőŋďőň CRDF, ŕřőěłš \ŊŐŰ ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ňăšěřĺĺ ć ¡łśšřěňăńĳŋżţ śőśšő£ŋĺ£ţ".

1. đ. Ě. Ńőğőćĺł, Ă. Ň. Ŕőŕőć, ŞŤŊ 167, 751 (1997). 2. A. J. Stone and D. J. Wales, Chem. Phys. Lett. 128, 501 (1986).

3. S. J. Austin, P. W. Fowler, D. E. Manolopoulos, and F. Zerbetto, Chem. Phys. Lett. 235, 146 (1995).

4. T. R. Walsh and D. J. Wales, J. Chem. Phys. 109, 6691 (1998).

5. J.-Y. Yi and J. Bernholc, J. Chem. Phys. 96, 8634 (1992).

6. R. L. Murry, D. L. Strout, G. K. Odom, and G. E. Scuseria, Nature 366, 665 (1993).

7. R. L. Murry, D. L. Strout, and G. E. Scuseria, Int. J.

Mass Spectrom. Ion Proc. 138, 113 (1994).

8. B. R. Eggen, M. I. Heggie, G. Jungnickel et al., Science 272, 87 (1996).

9. Y. Kumeda and D. J. Wales, Chem. Phys. Lett. 374, 125 (2003).

10. H. F. Bettinger, B. I. Yakobsen, and G. E. Scuseria, J.

Am. Chem. Soc. 125, 5572 (2003).

11. C. H. Xu, C. Z. Wang, C. T. Chan, and K. M. Ho, J.

Phys.: Condens. Matter 4, 6047 (1992).

12. L. A. Openov, V. F. Elesin, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 68, 695 (1998).

13. V. F. Elesin, A. I. Podlivaev, and L. A. Openov, Phys.

Low-Dim. Struct. 11/12, 91 (2000).

14. Ĺ. Ć. Ďăćżďőć, Ă. Ĺ. Ŕőďńĺćăěć, Ń. Ă. Őŕěŋőć, ŤŠŠ 47, 751 (2005).

15. H. S. Chen, A. R. Kortan, R. C. Haddon et al., Appl.

Phys. Lett. 59, 2956 (1991).

16. A. A. Quong, M. R. Pederson, and J. L. Feldman, Solid State Commun. 87, 535 (1993).

17. M. S. Dresselhaus, G. Dresselhaus, and P. C. Eklund, Science of Fullerenes and Carbon Nanotubes, Academic, San Diego, 1996.

18. C. Xu, G. E. Scuseria, Phys. Rev. Lett. 72, 669 (1994).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 9 { 10 2005