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Аннотация. В р аб о те  п р ед став л ен ы  р е зу л ь таты  теорети чеекш 'о  и ссл ед о ван и я  двухоболо- 
ч счного  ф у л л е р е н а  Сбо @ С 540. С  ц елью  в ы я в л ен и я  зако н о м ер н о стей  д в и ж е н и я  внугреннех’о 
ф у л л е р е н а  в п оле удсрживаю хцех'о п о тен ц и ал а  внеш ней  оболочки . Р ассч и тан  мнох'оямны й по­
тен ц и ал  в заи м о д ей ств и я  ф у л л ер ен о в  Сбо и С 540. Н а  основе д ан н ы х  о тоххолох'ии с т р у к т у р ы  
двухоболочечнох 'о  ф у л л е р е н а  и а н а л и за  р е л ь е ф а  энсрх'ети ческой поверхн ости  в заи м о д ей стви я  
ф у л л ер ен о в  п р о гн о зи р у ю тся  в о зм о ж н ы е в а р и а н т ы  ту н н ел и р о в ан и я  ф у л л е р е н а  Сбо м е ж д у  по­
тен ц и ал ьн ы м и  я м ам и . С о ставл ен н ы й  п рогн оз п о д тв ер ж д ен  д ан н ы м и  численнох'о эк сп ер и м ен та  
д в и ж е н и я  ф у л л е р е н а  Сбо в н оле м о л еку л ы  С 540.

Ключевые слова: дву х о бо л о ч еч н ы й  ф у л л ер ен , мнох'оямны й п о тен ц и ал , п о тен ц и ал ьн ы е  
ям ы , то п о л о ги я , эн ерх 'сти ческая поверхн ость , ту н н ел и р о ван и е .

1. Введение. С п оявлен и ем  у гл ер о дн ы х  н а н о ст р у к ту р  н а ч а л с я  новы й  этап  р а зв и т и я  ео- 
временнох'о м атер и ал о в ед ен и я . О б л а д а я  м и н и атю р н ы м и  р а зм е р а м и  и ш и р о ки м  сп ек тр о м  у н и ­
к а л ь н ы х  свойств , у гл ер о дн ы е н ан о о б ъ ек ты  я в л я ю т с я  п ер сп ек ти вн ы м  м атер и ал о м , н аход ящ и м  
п р и м ен ен и е в р а зл и ч н ы х  тех н о л о ги ч еск и х  о т р а сл я х . Ш и р о ко  и звестн ы  так и е  н ан о стр у к ту р и - 
р о ван н ы е  м атер и ал ы , к а к  угл ер о дн ы е н ан о тр у б ки , гр а ф е н  и ei'o п рои зводн ы е, ф у л л ер ен о вы е  
н а н о к л астер ы . Н а  основе п ослед н и х  бы л  со зд ан  новы й  к л а с с  н ан о стр у к ту р , п о л у ч и вш и й  н а зв а ­
ние «углеродн ы е онионы » [1]. Э ти  с т р у к т у р ы  п р е д с та в л я ю т  собой сф ер и ч еск и е  н ан о части ц ы , 
состоящ и е и з вл о ж ен н ы х  д р у г  в д р у га  ко н ц ен тр и ч ески х  гр а ф и т о в ы х  слоев. П одобны е м ате­
р и а л ы  м ож н о  успеш но си н тези р о в ать  с пом ощ ью  та к и х  техн ологи й , к а к  эл ектр о н н о е  об луче­
ние [2|, ко н ден сац и я  из у гл ер о д н ы х  п ар о в  [3] и в ак у у м н ы й  о т ж и г  н а н о а л м а за  [4|. О сновн ы м  
с т р у к т у р н ы м  ком п он ен том  у гл ер о дн ы х  они онов я в л я ю т с я  ф у л л е р е н ы  Г олдберга  ххервох'о ти п а  
и косаэдри  ческой гр у п п ы  си м м етри и  б л аго д ар я  и х  вы сокой  стаб и л ьн о сти  [5]. Н аи более р а с ­
п р о стр ан ен н о й  к о н ф и гу р ац и ей  у гл ер о дн ы х  онионов я в л я е т с я  д в у х о б о л о ч еч н ая  ф у л л е р е н о в а я  
с т р у к т у р а  но п ри чи н е  ее л егко го  си н теза . Н а  основе двух о бо л о ч ен ы х  ф у л л ер ен о в  со зд ан  целы й 
р я д  устр о й ств  нового п околен и я . В ч астн ости , н а  базе  нан о  ч асти ц ы  Сбо @ С 450 п р ед л о ж ен ы  
м одели  н ан о эл ем ен та  п а м я т и  и н ан о ги р о ско п а  [6]. С ф о р м у л и р о в ан ы  услови я , п ри  к о то р ы х  ги ­
бри дн ое соеди нени е Сбо @ С 240 м ож н о  р а с с м ат р и в а т ь  в кач естве  п л азм о н н о го  р езо н ато р а , что 
о т к р ы в а е т  н овы е п ер сп ек ти вы  д л я  исследован и й  в о б ласти  н ан о ф о то н и к и  [7]. А н ал и з эл ек ­
тр о н н о й  с т р у к т у р ы  и стати ч еско й  д и н о л ьн о й  п о л яр и зу ем о сти  ух’лсроднох’о о н и он а  Сбо @ С 240 
ххоказал, что внеш ний  ф у л л ер ен  С 240 ххракти чески  п олн остью  за щ и щ ае т  вн у тр ен н и й  ф у л л е ­
рен  Сбо от  д ей ств и я  статическох'о электрическох 'о  ххоля [8]. С л ед о вател ьн о , двух о бо л о ч еч н ы й  
ф у л л е р е н  С бо @ С 240 м о ж н о  и сп о л ь зо в ать  в  кач естве  эк р ан и р о в ан н о й  к ам ер ы .
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Н есм о тр я  н а  б ольш ое ко л и чество  р аб о т  в о б ласти  и ссл ед о ван и я  м н огооб олочечн ы х  ф у л ­
лерен ов , во м ногих  и з н и х  вн и м ан и е  у д ел яется  то л ь к о  воп росам  топ ологи и  об ъ екто в . В то  
ж е  в р ем я , о чен ь  м ал о  р аб о т  п освящ ен о  и зучен и ю  зако н о м ер н о стей  п о вед ен и я  м олекул  вн у тр и  
ф у л л ер ен о в , х о тя  с д ви ж ен и ем  вн у тр ен н и х ) о б ъ ек та  в п о тен ц и ал ьн о м  н оле внеш него  ф у л л е р е ­
н а  св я за н  р я д  у н и к ал ь н ы х  э ф ф е к т о в . О д н и м  из т а к и х  э ф ф е к т о в  я в л я е т с я  бы строе  устойчи вое 
вр ащ ен и е  ф у л л е р е н а  С 20 в п олости  ф у л л е р е н а  Cgo [9]. Д р у го й  э ф ф е к т  за к л ю ч а е т с я  в сущ е­
ство ван и и  ги роскоп а , п р ед став л яю щ его  собой б ы стр о вр ащ аю щ у ю ся  м о л еку л у  C 2S C 2 вн у тр и
С 84 fio i.

Ц елью  н асто ящ ей  р аб о ты  я в л я е т с я  в ы яв л ен и е  зако н о м ер н о стей  д в и ж е н и я  м ал о го  ф у л л е р е ­
н а  Сбо в н ан о п р о стр ан ств е  больш ого  и коеаэдри чеекого  внеш него  ф у л л е р е н а  С 540 и оп ределен и е 
п р о стр ан ствен н о й  к о н ф и гу р ац и и  м н огоям н ого  п о тен ц и ал а  в заи м о д ей ств и я  эти х  о б ъ ектов .

2. М етод исследования. К о м п ью тер н о е  м одели рован и е  п о вед ен и я  вн у тр ен н и х ) ф у л л е ­
р ен а  в у гл ер о дн ы х  н а н о к л а с те р а х  с и косаэдри ческой  внеш ней  оболочкой  о су щ еств л ял о сь  мо­
л ек у л я р н о й  д и н ам и к о й  с и сп о льзо ван и ем  м етод а  н а  основе п о тен ц и ал а  Б р е н н е р а  д л я  р ас ч е т а  
полной  эн ерги и . В основе исп ользуем ого  м ето д а  м о л еку л яр н о й  д и н ам и к и  л е ж и т  р еш ен и е у р а в ­
н ен и я  д в и ж е н и я  Н ью то н а. У скорен и я  ато м о в  н ах о д ятся  п у тем  в ы ч и сл ен и я  си лы , д ей ствую щ ей  
н а  к а ж д ы й  атом  систем ы . В р езу л ь тате  и н тегр и р о в ан и я  ур авн ен и й  д в и ж е н и я  в ы ч и с л яе тс я  
тр а ек т о р и я , к о т о р а я  х а р а к т е р и зу е т  зави си м о сть  координ ат, скоростей  и ускорен ий  ато м о в  от 
врем ени . З н а я  к о о р д и н аты  и скорости  к а ж д о го  ато м а , м ож н о  п р о гн о зи р о в ать  состоян и е си­
стем ы  в лю бой  м ом ен т врем ени .

Н а  этап е  р ел ак сац и и  си стем ы  необходим о и сп о льзо ван и е  тер м о стата . И сп о л ьзо в ал ся  т е р ­
м остат, м асш таби р у ю щ и й  ско р о сть  [15]. М асш таб и р о ван и е  п р о во д и тся  н а  к а ж д о м  ш аге  и н те­
гр и р о в ан и я . В р аб о те  и сп о л ьзо в ал и сь  следую щ и е п ар ам етр ы : в р е м я  ш ага  1 ф с , см ещ ен ие 
а т о м а  - 0.00001 нм , м ак с и м а л ь н ая  си л а  50 м э В /н м , ко р ен ь  к в а д р а тн ы й  и з прои зводн ой
0.5 м э В /н м , р а зн и ц а  эн ерги й  0.0005 эВ .

В р а м к а х  д ан н о го  п одхода п о л н а я  эн ер ги я  си стем ы  п р е д с та в л я е тс я  сум м ой  тр ех  тер м о в  
[11 ]:

E to t  =  Е ъ  -E tors Е у d w  • (1 )

Д л я  уд о бства  оп и сан и я  « сф ер ы  д ей стви я»  к а ж д о го  п о тен ц и ал а  в (1) то п о л о ги ческу ю  сетк у  в 
окр естн о сти  а то м а  с ном ером  г удобно р а зб и т ь  н а  тр и  гр у п п ы  атом ов , о к р у ж а ю щ и х  д ан н ы й . 
П е р в а я  гр у н н а  о б р азо в ан а  ато м ам и , с в я зан н ы м и  с г-м х и м и чески м и  с в я зя м и , в т о р а я  гр у п ­
п а  ато м ам и , о б р азу ю щ и м и  хи м и чески е  св я зи  с ато м ам и  первой  гр у н н ы , т р е т ь я  всем и 
остал ьн ы м и .

Р ассм о тр и м  подробнее п о тен ц и ал ы  в в ы р аж ен и и  (1). Т ерм  п р е д с та в л я е т  эн ерги ю  х и м и че­
ски  в заи м о д ей ству ю щ и х  ато м о в  и оп и сы вается  п о тен ц и ал о м  Б р е н н е р а  [12]:

где Vв  (г % j ) и Уа {тц ) п р е д с та в л я ю т  п ар н ы е  п о тен ц и ал ы  о т та л к и в а н и я  и п р и тя ж е н и я  м е ж д у  
ато м ам и  первой  гр у п п ы  но отнош ен ию  к  г-му, о п р ед ел яем ы е  х и м и чески м и  ти н ам и  ато м о в  и 
р ассто ян и ем  м е ж д у  ни м и  i , j  н о м ер а  атом ов, JVat ко л и чество  атом ов; ин декс j  п р о ­
бегает все н о м ер а  ато м о в  первой  гр у п п ы  в о к р у ж ен и и  г-ого ато м а . М ного ч асти ч н ы й  тер м  Bij  
к о р р ек ти р у ет  эн ерги ю  в заи м о д ей ств и я  н а р ы  ато м о в  у ч и т ы в а я  сп ец и ф и к у  в заи м о д ей ­
ств и я  а  и 7Г э л ек тр о н н ы х  облаков .
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Т ерм  в (1) п р е д с та в л я е т  эн ерги ю  тореионнох'о в заи м о д ей ств и я  н а  св я зи  м е ж д у  п арой  
к о т о р а я  о п р ед ел яется  вели чи н ой  у гл а  м е ж д у  д в у м я  гр а н я м и , общ им  ребром  ко то р ы х  

я в л я е т с я  эта  св я зь . Т аки м  об разом , это т  тер м  р ас с ч и ты в а е т ся  с у ч ето м  ато м о в  первой  и второй  
груп п  по отнош ен ию  к  г-му. Э н ер ги я  тореионнох'о в заи м о д ей ств и я  и гр ает  больш ую  р о л ь  при  
р асч ете  атом н ой  с т р у к т у р ы  и м ех ан и ч ески х  свой ств  д еф о р м а ц и й  н еп ло ски х  си стем , как и м и  
с тан о в я тся , в ч астн ости , гр а ф е н о в ы е  н ан о п л асти н ы  п ри  д е ф о р м а ц и я х  и зги ба . В ы р аж ен и е  д л я  
эн ерги и  м ож н о  за п и с ат ь  к а к  [12]

Wat
^to rs — 2 Y j  I Y j  V V V tors (U ijk l)

i= 1 \ j ^ i  k^ i j
(3)

1'де торси он н ы й  п о тен ц и ал  V t o r s о б ыч н о  п р ед с та в л я е тс я  к а к  ф у н к ц и я  лххнсйнох'о ухла 
Uijki двухраннох’о, хшстроеннох’о н а  базе  ато м о в  с н о м ер ам и  i, j ,  к, I с ребром  н а  с в я зи  { i , j }  (к 
хх I ато м ы  ххервой хруххххы хю отнош ен ию  к  ато м ам  с н о м ер ам и  г и j ,  соответствен н о):

(4)

З д есь  t  - в ы со та  врахцательнох'о б ар ь ер а , к о т о р а я  за д а е т с я  и н д и ви д у ал ьн о  д л я  заданнох'о 
тихха с т р у к т у р ы  (д л я  св я зи  тихха ухлерод-ухлерод  t  0.3079 эВ  [12]). Т ерм  E V(jw  (1) оххисывает 
в ан -д ер -в аал ьсо в о е  в заи м о д ей стви е  н есв я зан н ы х  атом ов:

Wat
^vdW = ~ Y j ( Y j Vvdw(rij',

i= 1 j^ i
(5)

Д л я  р а с ч е т а  энерхчш ван-дер-ваальеовох 'о  взаи м о д ей стви е  г-o ro  а то м а  с ато м ам и  тр етьей  
хруххххы и сп о л ьзо в ал ся  п о тен ц и ал  М орзе  [13]:

IW 'S e(rij) = D e ( l  -  е х р (-f3(ri j  -  r e ) ) )  -  1 + E r exp(-/?/rii) , (6)

х’д е  D e р ав н о в есн ая  энерх'ххя св я зи  д л я  даннох'о тихха взаххмодейетвующххх атом ов, ге р авн о ­
весное р ассто ян и е  м е ж д у  ато м ам и , Е г энерх'ххя, п р е д с та в л я ю щ а я  м е ж ъ я д е р н о е  отталкххванххе, 
/3 хх р 1 велххчххны, о б р атн ы е  х а р а к т е р н ы м  м еж ато м н ы м  расстоянххям д л я  взаххмодействую ­
щххх ато м о в  (д л я  ухлеродн ы х с т р у к т у р , п одобн ы х храфххту, I), 0.0065 эВ , Е г 0 .00694 эВ , ге

0.405 нм , (3 =  10 /З1 = 40 - 1 [14]).

3 . Атомная структура наночастицы Сбп @ С 54П. М о л еку л а  С 54ц, я в л я ю щ а я с я  внеш ней 
оболочкой  наночастххцы, п р е д с та в л я е т  собой м о л еку л у  ф у л л е р е н а  ххкосаэдрххческой еимметрхш  
//г. М о л еку л а  Сбп ххмсст с т р у к т у р у  усеченнох'о ххкосаэдра. О н а  в к л ю ч а е т  д в ен а д ц ат ь  нятххух'оль- 
нххков хх д в а д ц а т ь  шсстххух'ольнххков. т1ххсленные значенххя х'сомстрххчсскххх хх энерх'етххчеекххх 
ххарамстров ф у л л ер ен о в  С 54ц хх Сбп (в равн овесн ом  состоянхххх) ххредставлены в табл . 1 .



Таблица 1

Геометрические и энергетические параметры для фуллереновой наночастицы Сео © С540
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с„ Eg, эВ Ргоп ■. эВ Еь, эВ д тт ккал 
1 моль х атом R, им Мин.

макс. • пм

о 05 о £ 2.03 7.62 7.00 10.03 0.34
0.14

0.149

С540 {Ih) 0.90 6.84 7.17 5.97 1.01
0.14

0.147

в)
Р и с. 1. Р асп о л о ж ен и е  Сбо в н оле у д ер ж и ваю щ и х ) п о тен ц и ал а  С 540: 

а) д л я  эн ерги и  в заи м о д ей ств и я  Е \  м е ж д у  слоям и  н ан о части ц , 
б) д л я  эн ерги и  Е 2, в ) д л я  эн ерги и  Е 3 .

4 . Топология поверхности энергии взаимодействия слоев наночастицы. Т р и  ор и ­
ен тац и и  ф у л л е р е н а  Сбо в н оле у д ер ж и ваю щ и х ) п о тен ц и ал а  о болочки  С 540, соответствую щ и е 
эн ер ги ям  в заи м о д ей ств и я  Е \,  Е 2 и Е$ м е ж д у  сл о ям и  н а н о к л а с те р а  С б о  @ С 5 4 0 , п р ед ставл ен ы  
н а  рис. 1. В равн овесн ом  состоян и и  н ан о ч асти ц ы  Сбо @ С 540 ф у л л ер ен  Сбо н ах о д и тся  вбли зи  
ц ен тр а  одного  из 12 п р а в и л ь н ы х  п ен тагон ов  ф у л л е р е н а  С 540 (рис. 1а). Д л я  с т р у к т у р ы  Сбо @ 
С 540  сущ ествует  30 п о тен ц и ал ьн ы х  я м  с больш ей  эн ерги ей  Е 2 вб ли зи  середи н ы  ребер  и коса­
эд р а  (рис. 16), и 20 од и н ак о вы х  п о тен ц и ал ьн ы х  я м  с ещ е больш ей  эн ерги ей  Е% вб ли зи  ц ен тр а  
гр ан ей  и к о саэд р а  (рис. 1в).
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Рельеф поверхности энергии взаимодействия между слоями нанокластера Сбо @ С540 по­
казан на рис. 2. Некоторые энергетические и геометрические параметры нанокластера Сбо @ 
С540 представлены в табл. 2.

d,A d, А

а) б)

Рис. 2. Рельеф поверхности энергии взаимодействия Ван-дер-Ваальса для слоев наноча­
стицы Сбо @ С540 при различных вариантах туннелирования фуллерена Сбо: а) 1 из ямы с 
энерх’ией Е\  в ту же яму; 2 из ямы с энергией Е\  в яму с энерх’ией Е 2 ] 3 из ямы с энерх’ией 
Е\  в яму с энерх’ией Е 2 ] б) из ямы с энерх’ией Е 2 в яму с энерх’ией Е$.

Таблица 2

Энергетические и геометрические параметры нанокластера Сео © С540

А Н ,  ккал/(м оль х атом) 6.79
A l l r, at i ion [( 1  ̂' 1, У (  ' 1, (| (  ''и,) , к кал мол 1 > -2.00

Верш ины икосаэдра
di, нм 0.404
dq, IIM 0.425
Е и  эВ -1.972

Центры ребер икосаэдра
di, нм 0.371
dq, IIM 0.274
Ео,  эВ -1.691

Центры
di ,  нм 0.367
dq, IIM 0.262
E-z, эВ -1.643

Воспользовавшись ххравилом заххиси энерх’ии в температурных единицах (1 эВ соответству­
ет 11 604 К), из табл. 2 можно найти значение температуры Т 3261.3 К, соответствующее пе­
реходу из Е 2  хх Ei, Е 2  — Ei  0.275 эВ, xi температуру Т 3818.4 К, соответствующую переходу 
xi3 Ez в Е 1, Ez — Ei  0.329 эВ. Температурный хштервал 557.1 К соответствует потенциаль­
ному барьеру между мхшх1мумамх1 энергий Е 2  xi Ez- Известно, что разрушение yxviсродных 
наноструктур наступает npxi дос'шженхш температуры свыше 2000 К. Такхш образом, можно 
сделать вывод, что едхшственный возможный варххант для туннелхфованхш между ямамхх будет 
достх1жх1м, еслх! фуллерен Сбо ххзначально будет находхггься в потенцх1альной яме с энерх’хюй 
Е 2 . Тох’да npxi повышенхш температуры до 558 К xi выше Сбо сможет туннелххровать между
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позициями с энергий Е 2 и Е^. Помещение Сбо изначально в яму с энергией Е 2 возможно при 
определенных условиях синтеза нано частицы Сбо @ С540.

5. Заключение. Рассмотрена модель двухоболочечного фуллерена Сбо @ С5 4 0 . Нами опре­
делена топология взаимного расположения фуллеренов в наночастице, а также на основании 
анализа рельефа энергетической поверхности взаимодействия фуллеренов составлен прогноз 
туннелирования внутренних) объекта между потенциальными ямами и закономерности этого 
туннелирования. Для проверки прогноза о туннелировании проведен был численный экспери­
мент движения Сбо в ноле С540.
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MOLECULAR DYNAM IC MODELING OF FULLERENE C60 BEHAVIOR  
INSIDE ICOSAHEDRAL OUTER SHELL OF C54o
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Abstract. Results of theoretical study of the two-shell fullerene Сбо @ С540 are presented. 
In order to reveal some regularities of the internal fullerene movement in the keeping potential of 
the external shell. The multi-well interaction potential between fullerenes Сбо and C 540  has been 
calculated. Possible variants of the fullerene Сбо tunneling between potential wells are predicted 
that is based on topological data of two-shell fullerene structure and analysis of the interaction 
energy surface relief of fullerenes. The formulated prediction is confirmed by numerical experiment 
data of the fullerene Сбо movement in field of the molecular C 5 4 0 .

Key words: two-shell fullerene, multi-well potential, potential wells, topology, interaction energy 
surface, tunneling.
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