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Несмотря на более чем сорокалетнюю историю изучения фуллерена C60 с икосаэдральной
симметрией  (C60-Ih),  атомистический  механизм,  объясняющий  высокий  выход  именно  данного
изомера  в  условиях  высокотемпературного  синтеза,  до  настоящего  времени  не  установлен
однозначно.  Ранее  нашей  группой  был  предложен  новый  атомистический  механизм,
включающий  миграцию  sp-атомов  и  аннигиляцию  пар  таких  атомов  с  образованием  sp2-
структуры [1-3]. Энергетика и кинетика направленной миграции одиночных sp-атомов углерода
в  sp2-структуре  фуллерена  от  случайного  начального  положения  к  месту  аннигиляции
(соответствующего  минимуму  энергии)  исследованы  с  помощью  многомасштабного
моделирования.  А  именно,  энергетические  барьеры  всех  различных  элементарных  шагов
миграции определены методом теории функционала плотности,  а  температурная зависимость
характерных  времён  миграции  sp-атомов  получена  с  помощью  оригинальной  модели,
разработанной  на  основе  метода  Монте-Карло.   В   качестве   модельной  системы  рассмотрен
фуллерен C58–C2v  как  структурный предшественник фуллерена  C60–Ih.  Полученная  зависимость
времени  миграции  от  температуры  согласуется  с  экспериментальным  временем  образования
фуллеренов  и  позволяет  количественно  оценить  роль  миграции  sp-атомов  в  ранее
предложенном механизме образования бездефектного изомера C60–Ih [1-3].
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Рис. 1. Диаграмма изомера фуллерена C58-C2v с рассчитанными значениями барьера
миграции sp-атома Em (слева). Зависимости характерного времени и числа шагов
миграции sp-атома по поверхности фуллерена C₅₈–C₂v от температуры (справа).
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