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Âîïðîñû ïðåïîäàâàíèÿ è ïðèëîæåíèÿ

ÓÄÊ 519.61

Ðåàëèçàöèÿ ïðîãðàììíûõ êîìïëåêñîâ äëÿ àíàëèçà

ðåàêöèîííîé ñïîñîáíîñòè ìîëåêóë ôóëëåðåíîâ

c⃝ À. Ä. Ñàèòãàëèíà1, Ä. Ø. Ñàáèðîâ2, È. Ì. Ãóáàéäóëëèí3

Àííîòàöèÿ. Â ðàáîòå îïèñàíû ìåòîäû ðàñ÷åòà ïàðàìåòðîâ ìîëåêóë ôóëëåðåíà, êîòîðûå
íåîáõîäèìû äëÿ îöåíêè ðåàêöèîííîé ñïîñîáíîñòè. Èñïîëüçóÿ ýòè ìåòîäû ðàçðàáîòàíû ïðî-
ãðàììíûå êîìïëåêñû ¾Polariz¿ è ¾Curvature¿.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: èíäåêñû ïîëÿðèçóåìîñòè, óãëû ïèðàìèäàëüíîñòè, ëîêàëüíàÿ êðèâèçíà,
ðåàêöèîííàÿ ñïîñîáíîñòü.

1. Ââåäåíèå

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî èçó÷åíà ðåàêöèîííàÿ ñïîñîáíîñòü òîëüêî êëàñ-
ñè÷åñêèõ ôóëëåðåíîâ (C 60 è C 70 ), òîãäà êàê õèìè÷åñêèå ñâîéñòâà ôóëëåðåíîâ, îòêðûòûõ
ïîçæå (è ïîòîìó ìåíåå äîñòóïíûõ), èçó÷åíû â îñíîâíîì òåîðåòè÷åñêèìè ìåòîäàìè èññëå-
äîâàíèÿ [1].

Ðàíåå íàìè áûëè ðàçðàáîòàíû òåîðåòè÷åñêèå ïîäõîäû ê îöåíêå ðåàêöèîííîé ñïîñîá-
íîñòè ñåìåéñòâà ôóëëåðåíîâ ïî îòíîøåíèþ ê ìîëåêóëàì-äèïîëÿì (íàïðèìåð, îçîíó) ñ
èñïîëüçîâàíèåì èíäåêñîâ êðèâèçíû [2] è èíäåêñîâ ïîëÿðèçóåìîñòè [3]. Ïîñêîëüêó ýòè
ïîäõîäû ïîêàçàëè õîðîøåå ñîãëàñèå ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ïðåä-
ïîëàãàåòñÿ èõ ðàñïðîñòðàíåíèå íà ðîäñòâåííûå ôóëëåðåíàì óãëåðîäíûå íàíîñòðóêòóðû
(íàíîòðóáêè, íàíîêîíóñû, ïðîèçâîäíûå ôóëëåðåíîâ), ñîñòîÿùèå èç ñîòåí àòîìîâ. Â ñâÿ-
çè ñ ýòèì ðàçðàáîòêà ïðîãðàììíûõ êîìïëåêñîâ äëÿ àíàëèçà ðåàêöèîííîé ñïîñîáíîñòè ñ
èñïîëüçîâàíèåì óïîìÿíóòûõ òåîðåòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíîé çàäà÷åé.

Ïðîãðàììíûå êîìïëåêñû ¾Polariz¿ è ¾Curvature¿ ÿâëÿþòñÿ ñîñòàâíîé ÷àñòüþ
èíôîðìàöèîííî-àíàëèòè÷åñêîãî ïîäõîäà äëÿ èçó÷åíèÿ ðåàêöèîííûõ ñïîñîáíîñòåé ñëîæ-
íûõ ìîëåêóë, êîìïëåêñîâ è ìíîãîñòàäèéíûõ ìåõàíèçìîâ. Èíôîðìàöèîííî-àíàëèòè÷åñêèå
ñèñòåìû (ÈÀÑ) ìîäåëèðîâàíèÿ è îïòèìèçàöèè êàòàëèòè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, êðîìå ïðî-
ãðàììíûõ êîìïëåêñîâ, âêëþ÷àþò â ñåáÿ áàçû äàííûõ (â îñíîâíîì ðåëÿöèîííûå) è òåõ-
íè÷åñêèå ñðåäñòâà îáðàáîòêè äàííûõ íà îñíîâå îäíîïðîöåññîðíûõ è ìíîãîïðîöåññîðíûõ
âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì [4]. Â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû â îñíîâíîì ïîñëåäîâàòåëüíûå
àëãîðèòìû ÈÀÑ.

2. Ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ ¾Polariz¿. Ìåòîäû ðàñ÷åòà è âûâîäû.

Polariz ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü:

1Ìàãèñòðàíò ôàêóëüòåòà ìàòåìàòèêè è èíôîðìàöèîííûõ òåõíîëîãèé, Áàøêèðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé
óíèâåðñèòåò, ã. Óôà; Albina182007@gmail.com.

2Íàó÷íûé ñîòðóäíèê ëàáîðàòîðèè ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ïðîáëåì, Èíñòèòóò íåôòåõèìèè è êàòàëèçà
ÐÀÍ, ã. Óôà; diozno@mail.ru.

3Ñòàðøèé íàó÷íûé ñîòðóäíèê ëàáîðàòîðèè ìàòåìàòè÷åñêîé õèìèè, Èíñòèòóò íåôòåõèìèè è êàòàëèçà
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• ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè;

• ñðåäíþþ ïîëÿðèçóåìîñòü ìîëåêóë;

• èíäåêñû ïîëÿðèçóåìîñòè.

Îñíîâíîå óðàâíåíèå äëÿ ðàñ÷åòà èíäåêñîâ ïîëÿðèçóåìîñòè ðåàêöèîííûõ öåíòðîâ èìååò
âèä:

ξ =

(
sin2 ψ cos2 φ

α2
xx

+
sin2 ψ cos2 ψ

α2
yy

+
cos2 ψ

α2
zz

)−0.5

, (2.1)

ãäå ξ - èíäåêñ ïîëÿðèçóåìîñòè, αxx , αyy , αzz - äèàãîíàëüíûå êîìïîíåíòû òåíçîðà ïîëÿ-
ðèçóåìîñòè. Äëÿ âûâîäà ýòîãî óðàâíåíèÿ ìîëåêóëó ôóëëåðåíà ðàññìàòðèâàëè â ïîëÿðíîé
ñèñòåìå êîîðäèíàò (âûâîä óðàâíåíèÿ ñì. [5]).

Ñîîòâåòñòâèå ýëëèïñîèäà ïîëÿðèçóåìîñòè ÝÏ è ìîäåëüíîãî ýëëèïñîèäà ÝÔ , èìèòè-
ðóþùåãî ìîëåêóëó ôóëëåðåíà, ïîçâîëÿåò ñîâìåñòíî ðàññìîòðåòü ÝÏ è ÝÔ â ïîëÿðíîé
ñèñòåìå êîîðäèíàò ñ öåíòðîì Î, ÿâëÿþùèìñÿ öåíòðîì ìàññ ìîëåêóëû ôóëëåðåíà. Êàæäî-
ìó ðåàêöèîííîìó öåíòðó, ïðèíàäëåæàùåìó ÝÔ , ìîæíî ïîñòàâèòü â ñîîòâåòñòâèå òî÷êó,
ïðèíàäëåæàùóþ ýëëèïñîèäó ïîëÿðèçóåìîñòè ÝÏ , êîòîðàÿ èìååò òå æå, ÷òî ðåàêöèîííûé
öåíòð, óãëîâûå êîîðäèíàòû ψ è φ (ðèñ. 2.1).

Ð è ñ ó í î ê 2.1

Ñîâìåñòíîå ðàññìîòðåíèå ìîëåêóëû ôóëëåðåíà è ýëëèïñîèäà åãî ïîëÿðèçóåìîñòè â ïîëÿðíîé

ñèñòåìå êîîðäèíàò

Â ïðîãðàììíîì êîìïëåêñå âõîäíûìè äàííûìè ñëóæàò êîîðäèíàòû àòîìîâ è òåíçîð
ïîëÿðèçóåìîñòè èç âûõîäíîãî ôàéëà êâàíòîâî-õèìè÷åñêîãî ðàñ÷åòà. Íà ïåðâîì ýòà-
ïå ïðîèçâîäèòñÿ äèàãîíàëèçàöèÿ òåíçîðîâ ïîëÿðèçóåìîñòè ìåòîäîì Ëåâåðüå-Ôàäååâà è
âû÷èñëÿåòñÿ âåëè÷èíà ñðåäíåé ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóë αcp . Çàòåì ïðîèñõîäèò ðàñ-
÷åò èíäåêñîâ ïîëÿðèçóåìîñòè ξ è èõ ñðàâíåíèå ñ αcp . Åñëè ξ>αcp , òî àòîì îáëà-
äàåò âûñîêîé ðåàêöèîííîé ñïîñîáíîñòüþ½ â ïðîòèâíîì ñëó÷àå àòîì õèìè÷åñêè íåàê-
òèâåí. Áëîê-ñõåìà, îïèñûâàþùàÿ àëãîðèòì ðåøåíèÿ çàäà÷è ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 2.2
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Ð è ñ ó í î ê 2.2

Àëãîðèòì íàõîæäåíèÿ èíäåêñîâ ïîëÿðèçóåìîñòè

Ðàçðàáîòàííàÿ ïðîãðàììà ïîçâîëèëà âïåðâûå ðàñc÷èòàòü ïîëÿðèçóåìîñòü è åå àíèçîòðî-
ïèþ äëÿ íàèáîëåå ñòàáèëüíûõ èçîìåðîâ ïðîèçâîäíûõ ôóëëåðåíîâ C 60O, C 60O 2 , C 60O 3 ,
C 70O [6].

3. Ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ ¾Curvature¿. Ìåòîäû ðàñ÷åòà è âûâî-

äû.

Curvature ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü:

• ìåæúÿäåðíûå ðàññòîÿíèÿ;

• óãëû ïèðàìèäàëüíîñòè;

• êðèâèçíó óãëåðîäíîé ïîâåðõíîñòè.

Îñíîâíîå óðàâíåíèå äëÿ ðàñ÷åòà ëîêàëüíîé êðèâèçíû k óãëåðîäíîé ïîâåðõíîñòè (âû-
âîä óðàâíåíèÿ ñì. [2]):

k = 2 sin θP/a, (3.1)

ãäå θP - óãîë ïèðàìèäàëüíîñòè, a - ñðåäíåå ðàññòîÿíèå îò ðåàêöèîííîãî öåíòðà äî áëè-
æàéøåãî àòîìà. Óãîë ïèðàìèäàëüíîñòè θP íàõîäèòñÿ ïî ôîðìóëå:

θP = θσπ − 90◦, (3.2)

ãäå θP - óãîë ìåæäó íàïðàâëåíèÿìè σ - è π - ñâÿçåé ðåàêöèîííîãî öåíòðà.
Â ðàìêàõ ïðåäëîæåííîãî ïîäõîäà ìîëåêóëà ôóëëåðåíà ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå ìîäåëü-

íîé ïîâåðõíîñòè (ñôåðû, ýëëèïñîèäà èëè îâàëîèäà, â çàâèñèìîñòè îò òèïà ñèììåòðèè
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ôóëëåðåíà), îïèñàííîé âîêðóã óãëåðîäíîãî êàðêàñà ðàññìàòðèâàåìîé ìîëåêóëû. Äëÿ êàæ-
äîé ìîëåêóëû ôóëëåðåíà ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàâíîâåñíîé ãåîìåòðèè, íàéäåííîé êâàíòîâî-
õèìè÷åñêè, ñòðîèòñÿ ìàòðèöà ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé:

0 l12 l13 . . . l1n
l21 0 l23 . . . l2n
...

...
...

. . .

ln1 ln2 ln3 . . . 0

 ,

ãäå lii = 0 , lij = lji . Äàëåå äëÿ êàæäîãî àòîìà (äëÿ êàæäîé ñòðîêè ìàòðèöû) íàõî-
äèòñÿ òðè íàèìåíüøèõ íåíóëåâûõ çíà÷åíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèõ òðåì áëèæàéøèì ñîñåäÿì
ðàññìàòðèâàåìîãî àòîìà ôóëëåðåíîâîãî êàðêàñà. Êîîðäèíàòû ýòèõ àòîìîâ èñïîëüçóþò-
ñÿ äëÿ âû÷èñëåíèÿ óãëîâ ïèðàìèäàëüíîñòè θP ïî ôîðìóëå (3.2) è äàëåå èíäåêñà êðè-
âèçíû ïî ôîðìóëå (3.1). Áëîê-ñõåìà àëãîðèòìà ðåøåíèÿ çàäà÷è ïîêàçàíà íà ðèñ. 3.1.

Ð è ñ ó í î ê 3.1

Àëãîðèòì íàõîæäåíèÿ ëîêàëüíîé êðèâèçíû óãëåðîäíîé ïîâåðõíîñòè

Ðàíåå áûëà îáíàðóæåíà ëèíåéíàÿ êîððåëÿöèÿ ìåæäó òåïëîâûìè ýôôåêòàìè ðåàêöèé ïðè-
ñîåäèíåíèÿ ê ôóëëåðåíàì àòîìîâ, ðàäèêàëîâ [7] è ìîëåêóë [2] îáùåãî âèäà:

∆H◦
r = Ak +B, (3.3)

ãäå B - òåïëîâîé ýôôåêò ðåàêöèè ïðèñîåäèíåíèÿ ê ãèïîòåòè÷åñêîìó ðåàêöèîííîìó öåíòðó
ñ íóëåâîé êðèâèçíîé, A - õàðàêòåðèñòè÷åñêèé ïàðàìåòð, îïðåäåëÿþùèé íàêëîí çàâèñè-
ìîñòè äëÿ ðåàêöèé ïðèñîåäèíåíèÿ êàæäîãî òèïà.

Äëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêè íàèáîëåå âåðîÿòíûõ êàíàëîâ ðåàêöèé ïðèñîåäèíåíèÿ ∆H◦
r <

0 , òî åñòü íàèáîëåå ðåàêöèîííîñïîñîáíûìè àòîìàìè â ìîëåêóëàõ ôóëëåðåíîâ ÿâëÿþòñÿ
àòîìû, óäîâëåòâîðÿþùèå óñëîâèþ:

k < −B
A
, (3.4)
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Èñïîëüçóÿ óñëîâèå (3.4), ïðîâîäèëè ¾ïðîñåèâàíèå¿ àòîìîâ ñîñòàâëÿþùèõ êàðêàñû ôóëëå-
ðåíîâ, ÷òî ïîçâîëèëî îñóùåñòâèòü îöåíêó ñòðîåíèÿ íàèáîëåå âåðîÿòíûõ ïðîäóêòîâ ðåàê-
öèé ôóëëåðåíîâ.

Íàïðèìåð, â ôóëëåðåíå C540 èìååòñÿ 12 êîðàííóëåíîâûõ ôðàãìåíòîâ, õàðàêòåðèçó-

þùèõñÿ êðèâèçíîé ≈ 0.2000
◦
A −1 ; äðóãèå îáëàñòè ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà C540 èìåþò

k ≤ 0.06000
◦
A −1 (ñòðóêòóðà C540 îïòèìèçèðîâàíà ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëà AMBER

â ïðîãðàììå GAUSSIAN-98). Ðàññ÷èòàííûé òåïëîâîé ýôôåêò ðåàêöèè ïðèñîåäèíåíèÿ îçî-
íà ñîñòàâëÿåò äëÿ ñâÿçåé 6.6 êîðàííóëåíîâûõ ôðàãìåíòîâ −47 êÄæ ·ìîëü −1 ; ïðèñîåäè-
íåíèå îçîíà ê ñâÿçÿì 6.6 äðóãèõ îáëàñòåé ýíäîòåðìè÷íî (+213 êÄæ ·ìîëü −1 ). Ðàçíûå
çíàêè òåïëîâûõ ýôôåêòîâ äâóõ êàíàëîâ ðåàêöèè óêàçûâàþò íà ïðåèìóùåñòâåííîå ïðîòå-
êàíèå ðåàêöèè â îáëàñòÿõ êëàñòåðà C540 ñ ïîâûøåííîé êðèâèçíîé, ÷òî äåëàåò âîçìîæíûì
ñåëåêòèâíûé ¾îòæèã¿ ôðàãìåíòîâ, ñîäåðæàùèõ ïÿòè÷ëåííûå öèêëû (ïî àíàëîãèè ñ ¾îò-
æèãîì¿ øàïîê íàíîòðóáîê), ñ îáðàçîâàíèåì êàðêàñíûõ ñòðóêòóð, ñîñòîÿùèõ òîëüêî èç
ãåêñàãîíîâ è èìåþùèõ äîñòàòî÷íûå äëÿ èíêàïñóëèðîâàíèÿ îòâåðñòèÿ â êàðêàñå (ðèñ. 3.2).

Ð è ñ ó í î ê 3.2

Óãëåðîäíûå êàðêàñû ôóëëåðåíà Ñ 540 è âîçìîæíîãî ïðîäóêòà îçîíîâîãî ¾îòæèãà¿ ó÷àñòêîâ

ïîâåðõíîñòè Ñ 540 ñ ìàêñèìàëüíîé êðèâèçíîé

4. Çàêëþ÷åíèå

Ðàçðàáîòàííûé ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ ïîçâîëÿåò îñóùåñòâëÿòü íàäåæíûé ïðîãíîç ðåàê-
öèîííîé ñïîñîáíîñòè ôóëëåðåíîâ è ðîäñòâåííûõ èì êàðêàñíûõ íàíîñòðóêòóð (â òîì ÷èñëå,
ñîñòîÿùèõ èç íåñêîëüêèõ ñîòåí àòîìîâ) ñ èñïîëüçîâàíèåì èíäåêñîâ êðèâèçíû è èíäåêñîâ
ïîëÿðèçóåìîñòè.
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Development of a software product for the analysis of

reactivity of fullerenes.

c⃝ A. D. Saitgalina4, D. Sh. Sabirov5, I. M. Gubaydullin 6

Abstract. In this work the methods for calculating the parameters of the fullerene molecules are
described. These parameters are necessary for analysis of reactivity of molecules. The program
products ¾Polariz¿ and ¾Curvature¿ are developed using these methods.
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