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Строение и ИК спектры эндофуллеренов Me@C60 (Me = Cu, Ag,  
Au, Sc, Y, La) по данным квантово-химических расчётов 
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Аннотация 
Представлены результаты DFT-моделирования эндофуллеренов Me@c60 металлов Ib- и IIIb-

групп. Установлено, что металлы подгруппы меди располагаются в центре углеродного каркаса, не 
образуя химических связей с атомами углерода, тогда как металлы подгруппы скандия связаны с 
атомами шестичленного кольца, образуя структуру с симметрией Cs. При внедрении в C60 атомов Cu, 
Ag и Au, ИК спектр эндофуллерена состоит из четырёх линий, также характерных для чистого C60. 
Спектр эндофуллеренов металлов подгруппы скандия включает линии, запрещённые по симметрии 
для чистого фуллерена, что делает возможным их экспериментальное определение методом ИК 
спектроскопии в смеси с C60. 
 


