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полевую стабилизацию открытых нанотрубок [8]. 
Shen [9] исследовал влияние электрического поля 
на реакции полимеризации линейных фуллерено-
вых цепочек, в зависимости от направления поля. 
В связи с этим большой интерес вызывает поведе-
ние C60 в постоянном и переменном электрическом 
поле, как перспективных материалов для наноэлек-
троники и фотоники. 

Целью работы является численный анализ 
влияния электрического поля на перераспределе-
ние электронной плотности в π- и σ-электронных 
подсистемах в молекуле С60. 

ТЕОРЕТИЧЕСКАЯ ЧАСТЬ
Широкое распространение среди методов мо-

делирования электронной структуры фуллеренов 
получил метод теории функционала плотности 
DFT (density functional theory) [10, 11]. Пакет для 
расчета квантово-механических задач Gaussian03 
позволяет реализовать данный метод. В качестве 
базиса выбран валентно-расщепленный базис 
3-21G, как наиболее распространенный для вы-
полнения оптимизации геометрии, в котором для 
описания остовных орбиталей используются три, 
а для описания валентных — две и одна гауссовы 
функции [12]. Базис хорошо зарекомендовал себя 
для расчетов сложных молекулярных систем, в 
частности фуллеренов [13]. Для тестирования 
метода и базиса производился расчет параметров 

ВВЕДЕНИЕ
Экспериментальное открытие и получение в 

макроскопических количествах фуллеренов вы-
звали широкие и многосторонние исследования 
этих молекул. Центральное место среди фуллере-
нов занимает молекула C60, которая характеризу-
ется наиболее высокой симметрией и, как след-
ствие, наибольшей стабильностью. Фуллерен C60 
и его многочисленные производные, благодаря 
своим уникальным свойствам, представляют собой 
перспективные нанообъекты для исследования в 
химии, биологии, материаловедения и использова-
ния в медицине, наноэлектронике, фотонике, ла-
зерной физике и оптоэлектронике [2—5]. Harneit 
[6] и Yang [7] изучают эндоэдральные комплексы 
фуллеренов 15N@C60 и 31P@C60. Линейные це-
почки таких структур могут быть использованы 
для создания квантового регистра. Информацион-
ная связь осуществляется магнитным дипольным 
взаимодействием между соседними эндоэдральны-
ми комплексами. Электрическим полем произво-
дится контроль и считывание информации, причем 
возможно осуществить полностью локальную 
адресацию и произвести настройку системы путем 
изменения некоторых параметров гамильтониана. 

За год до присуждения нобелевской премии 
Smalley, совместно со студентами, исследовал по-
ляризацию самоорганизованных углеродных на-
нокластеров в электрическом поле и обнаружил 
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основного состояния фуллерена C60, а именно: 
геометрии, электронной структуры, дипольного 
момента, ИК- и ЯМР-спектров и сравнение по-
лученных данных с результатами экспериментов 
и компьютерного моделирования.

ПРАКТИЧЕСКАЯ ЧАСТЬ
Оптимизация молекулы C60 проводились мето-

дом DFT с использованием базиса 3-21G. Геоме-
трия основного состояния молекулы rc–c = 1.46 Å и 
rc=c = 1.38 Å согласуется с экспериментальными 
данными rc–c = 1.44 Å и rc=c = 1.39 Å [1]. Дипольный 
момент равен нулю. Полная энергия системы 
Etot = – 2260,6 a.u., что соответствует значению, по-
лученному методом Хартри-Фока [13]. В табл. 1 
приведены рассчитанные значения четырех раз-
решенных колебательных мод основного состояния 
фуллерена в выбранном базисе. Расчетный ИК- 
спектр основного состояния фуллерена, согласует-
ся с экспериментальными данными и результатами 
расчетов. Спектр ядерного магнитного резонанса 
13С60 состоит из одного пика [15], что совпадает 
с результатами расчетов.

Таким образом, результаты моделирования 
основного состояния фуллерена в базисе 3-21G 
хорошо согласуются с экспериментальными и тео-
ретическими данными. 

После тестирования выбранного базиса, ис-
следовалось влияние электрического поля на по-
ляризацию молекулы фуллерена C60 в интервале 
полей E от 0 до 5,14 · 107 В/см. Направление элек-
трического поля выбрано параллельно оси, соеди-
няющей центры двух противоположных пентаго-
нов, (рис. 1а). Затем проведена оптимизация моле-

кулы в электрическом поле методом DFT LSDA 
3-21G.

Анализ электронной заселенности по Малли-
кену показал, что электрическое поле вызывает 
перераспределение заряда и поляризацию молеку-
лы. Дипольный момент C60, возникающий в ре-
зультате поляризации, линейно зависит от величи-
ны поля в диапазоне от 0 до 5,14 · 107 В/см, (рис. 2).
На рис. 1б представлен диполь C60. Противопо-
ложно заряженные полюса, разделены нейтраль-
ной экваториальной областью. Впервые подобное 
перераспределение заряда для углеродных нано-
материалов в сильных электрических полях ~1 В/Å 
наблюдалось Lou и Lou [8]. 

Визуализированные молекулярные орбитали 
(МО) и соответствующие им значения энергий пред-
ставлены на рис. 3. В молекуле 180 занятых МО. В 
качестве примера на рис. 3а, 3б визуализированы 
121 и 171 МО свободного фуллерена, относящиеся 
к типичным представителям π-электронной систе-
мы, 105 МО относится к σ-электронной системе.

а б
Рис. 1. Направление электрического поля (а) и перераспределение заряда в C60  при величине поля E = 5,14·107 В см (б) 

Таблица 1. Колебательные моды основного состояния 
фуллерена С60

Метод см–1 см–1 см–1 см–1

ИК-спектроскопия [1] 528 577 1183 1429 

ИК-спектроскопия [14] 526 577 1180 1433 

метод HF [13] 522 557 1130 1410 

метод DFT [11] 514 569 1143 1457 

DFT LSDA 3-21G
[настоящая работа] 496 576 1153 1475 
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Молекула фуллерена обладает иерархичной 
электронной структурой. Каждая МО обладает 
определенной симметрией. Электрическое поле, 
вызывающее перераспределение электронной 
плотности, не только нарушает симметрии отдель-
ных МО (рис. 3а, г), но и приводит к самооргани-
зации некоторых π-электронных МО. В невозбуж-
денном состоянии фуллерена 171 МО представля-
ет собой π-электронные локальные области, каждая 
из которых образована из трех атомных p- орбита-

лей соседних атомов углерода (рис. 3в). При на-
ложении поля величиной E = 5,14 · 107 В/см проис-
ходит переориентация π- электронных областей и 
объединение параллельно экваториальной области, 
для 171 МО возникает ось симметрии пятого по-
рядка, параллельная направлению поля. 

Из полученных данных следует, что электри-
ческое поле существенно изменяет π- электронную 
систему. Данный вывод согласуется с данными 
Shen [9] и Smallay [8]. В это же время, σ- система 
в электрическом поле стабильна, что обуславлива-
ет электрическую и термическую прочность моле-
кул C60. 

Нарушение симметрии и возбуждение π- элек-
тронной системы приводит к изменению основных 
и возникновению дополнительных колебательных 
мод. На рис. 2. представлены ИК- и ЯМР- спектры 
молекулы С60 при приложении поля 5,14 · 107 В/см. 
Расчет спектров возбужденного фуллерена прово-
дился после оптимизации геометрии. Положение 
основных пиков (496, 576, 1153 и 1475 см–1) для 
свободного фуллерена изменилось при приложении 
поля на 491, 588, 1192 и 1490 см–1 соответственно, 
также отмечена активация еще шести колебатель-
ных мод 265, 788, 1117, 1252, 1536 и 1604 см–1, за-
прещенных ранее по симметрии, рис. 4. Ориента-
ционная деформация привела к снятию вырождения 
и значительному усложнению ЯМР-спектра. 

Рис. 2. Зависимость дипольного момента фуллерена C60 
от величины электрического поля

а б в

г д е
Рис. 3. Визуализация МО фуллерена основного состояния (а—в) и после приложения электрического поля вели-
чиной E = 5,14·107 В/см (г—е)
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В результате моделирования электронной 

структуры методом DFT фуллерена C60 во внеш-
нем электрическом поле и анализа полученных 
результатов показано, что поляризация, является 
фундаментальным свойством самоорганизованных 
нанокластеров и обусловлена делокализованными 
π-электронами, при стабильности σ-электронной 
системы. 

Обнаружено два механизма реакции π-электрон-
ной подсистемы на электрическое поле: нарушение 
симметрии и самоорганизация МО. Для более 
глубоких, начиная со 121 МО, наблюдается нару-
шение симметрии, а вблизи валентных МО наблю-
дается самоорганизация, проявляющаяся в воз-
никновении новых элементов симметрии.

Нарушение симметрии и возбуждение 
π-электр онной системы приводит к изменению 

основных и возникновению шести дополнитель-
ных колебательных мод. Рассчитанные ИК- и 
ЯМР- спектры могут быть использованы для экс-
периментальной идентификации возбужденных 
состояний молекулы фуллерена C60.
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