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Квантово-химическое моделирование реакции 
интеркалированной молекулы С2Н2 с С60 
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Аннотация 
Реакционная способность фуллерена С60 была исследована методом DFT по отношению к 

ацетилену, интеркалированного в фуллерит. Образование нового химического соединения между С60 и 
С2Н2 в октаэдрической поре фуллерита было предсказано. Спектральные свойства (ИК-спектр и 
химические сдвиги ЯМР 13С и 1Н) этого соединения были рассчитаны. 

 
Введение 

Процесс интеркаляции – это обратимое внедрение молекул или ионов в межслоевое 
пространство кристаллических веществ. При интеркаляции фуллерита малыми молекулами 
происходит заполнение октаэдрических пустот кристаллической решётки. Обычно на одну 
октаэдрическую пору приходится одна примесная молекула. Это создаёт предпосылки для 
селективного химического взаимодействия между этой молекулой и фуллереном. Так, 
фуллерит, интеркалированный ацетиленом, при нагревании вплоть до 300 оС не выделяет 
газообразный С2Н2 [1]. Это указывает на протекание химических реакций С2Н2 с фуллереном 
внутри поры.  


