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Àííîòàöèÿ. Â ðàáîòå îïèñàí àëãîðèòì ðàñ÷åòà îáúåìà ìîëåêóë ôóëëåðåíîâ, â îñíîâå êîòî-
ðîãî ëåæèò ðàçáèåíèå ïîëèýäðè÷åñêîé ìîëåêóëû íà ñèìïëåêñû (ïèðàìèäû), âû÷èñëåíèå èõ
îáúåìîâ è ïîñëåäóþùåå ñóììèðîâàíèå. Îáñóæäàåòñÿ èñïîëüçîâàíèå ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëå-
íèé äëÿ îïòèìèçàöèè âðåìåííûõ çàòðàò ïðè ðåøåíèè ýòîé çàäà÷è. Ðàçðàáîòàííûé àëãîðèòì
ïîëîæåí â îñíîâó ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà ¾Volume¿, êîòîðûé ïðåäïîëàãàåòñÿ èñïîëüçîâàòü
äëÿ ïîèñêà ôóëëåðåíîâ è èõ ïðîèçâîäíûõ ñ íåîáõîäèìûìè çíà÷åíèÿìè îáúåìà âíóòðåííåé
ïîëîñòè è îöåíêè âîçìîæíîñòè èõ èíêàïñóëèðîâàíèÿ.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ôóëëåðåí, îáúåì ìîëåêóëû, èíêàïñóëèðîâàíèå, íàíîñòðóêòóðû.

1. Îáúåêò èññëåäîâàíèÿ

Èíäóñòðèÿ íàíîñèñòåì è íàíîìàòåðèàëîâ áûëà îáúÿâëåíà ïðèîðèòåòíûì íàïðàâëå-
íèåì ðàçâèòèÿ ðîññèéñêîé íàóêè. Îäíà èç àêòóàëüíûõ ïðîáëåì ýòîé îòðàñëè çíàíèÿ çà-
êëþ÷àåòñÿ â ïîëó÷åíèè íàíîîáúåêòîâ çàäàííîé àðõèòåêòóðû è ñîçäàíèè ìîëåêóëÿðíûõ
óñòðîéñòâ íà èõ îñíîâå. Â êà÷åñòâå èñõîäíûõ âåùåñòâ äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé ïðîáëåìû àêòèâ-
íî èñïîëüçóþòñÿ ôóëëåðåíû, ðàçìåð ìîëåêóë êîòîðûõ ñîñòàâëÿåò 7-30 �A. Ïðè ñîçäàíèè
íàíîóñòðîéñòâ ÷àùå âñåãî èñïîëüçóþòñÿ íå ñàìè ôóëëåðåíû, à èõ ïðîèçâîäíûå, îáëàäà-
þùèå ïîâûøåííîé ïîëÿðíîñòüþ è, âñëåäñòâèå ýòîãî, ñêëîííîñòüþ ê ñèëüíûì ìåæìîëå-
êóëÿðíûì âçàèìîäåéñòâèÿì, ñòàáèëèçèðóþùèì íàíîñèñòåìó. Îñíîâíîé ñïîñîá ïîëó÷åíèÿ
òàêèõ ïðîèçâîäíûõ ôóëëåðåíàì - õèìè÷åñêàÿ ôóíêöèîíàëèçàöèÿ çà ñ÷åò ïðèñîåäèíåíèÿ
ê ôóëëåðåíàì ðàçëè÷íûõ àòîìîâ è ìîëåêóë.

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïîëó÷åíû ýíäîôóëëåðåíû ñ ðàçëè÷íûìè èíêàïñóëèðîâàííûìè àòî-
ìàìè (He, Ne, Ar, Kr, Xe, N, àòîìû ìåòàëëîâ è äð.) è ìàëûìè ìîëåêóëàìè (H 2 , H 2O,
N 2 , ÑÎ) [1], à òàêæå òåîðåòè÷åñêè ïîêàçàíà âîçìîæíîñòü îáðàçîâàíèÿ òàêèõ êîìïëåê-
ñîâ ñ áîëåå ñëîæíûìè ìîëåêóëàìè è êîëëåêòèâàìè ìîëåêóë (íàïðèìåð, nH 2@C 60 [2],
Ñ 6Í 6@C 60 [3] è äð.). Î÷åâèäíî, ïåðå÷åíü àòîìîâ è ìîëåêóë, ââîäèìûõ âíóòðü êàðêàñîâ
ôóëëåðåíîâ è èõ ïðîèçâîäíûõ áóäåò ðàñøèðÿòüñÿ, â ñâÿçè ñ ÷åì íåîáõîäèìà ïðåäâàðè-
òåëüíàÿ îöåíêà âîçìîæíîñòåé îáðàçîâàíèÿ ýíäîýäðàëüíûõ êîìïëåêñîâ, çàêëþ÷àþùàÿñÿ â
ñðàâíèòåëüíîì àíàëèçå ãåîìåòðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ êàðêàñà ôóëëåðåíà è ââîäèìûõ â åãî
âíóòðåííþþ ïîëîñòü àòîìîâ è ìîëåêóë. Ïðè ýòîì êëþ÷åâûì ïàðàìåòðîì, õàðàêòåðèçó-
þùèì âîçìîæíîñòü èíêàïñóëèðîâàíèÿ, ÿâëÿåòñÿ âíóòðåííèé îáúåì ôóëëåðåíà, êîòîðûé
ìîæåò èçìåíÿòüñÿ ïðè ïåðåõîäå îò îäíîãî ôóëëåðåíà ê äðóãîìó, à òàêæå ïðè ôóíêöèîíà-
ëèçàöèè èõ ìîëåêóë. Âëèÿíèå ôóíêöèîíàëüíûõ ãðóïï íà âíóòðåííèé îáúåì ìîëåêóë ôóë-
ëåðåíîâ ðàíåå íå èçó÷àëîñü, ïîýòîìó íàìè çàïëàíèðîâàí ñêðèíèíã òàêèõ ñîåäèíåíèé íà
ïðåäìåò âîçìîæíîñòè èíêàïñóëèðîâàíèÿ. Íà ïåðâîì ýòàïå ýòîãî èññëåäîâàíèÿ íàìè áûë
ðàçðàáîòàí àëãîðèòì äëÿ âû÷èñëåíèÿ, êîòîðûé ïîëîæåí â îñíîâó ïðîãðàììû ¾Volume¿ è
àïðîáèðîâàí äëÿ èçó÷åíèÿ çàâèñèìîñòè îáúåìà ôóëëåðåíîâ îò ÷èñëà àòîìîâ â ìîëåêóëå.

1 Àñïèðàíò ëàáîðàòîðèè ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ïðîáëåì, Èíñòèòóò íåôòåõèìèè è êàòàëèçà ÐÀÍ, ã. Óôà;
saitgalinaAD@bashedu.ru.

Æóðíàë ÑÂÌÎ. 2012. Ò. 14, � 4



Ðàçðàáîòêà ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà äëÿ àíàëèçà ñòðîåíèÿ ôóëëåðåíîâ 85

2. Ìåòîäèêà ìîäåëèðîâàíèÿ

Ìîëåêóëà ôóëëåðåíà ñ ãåîìåòðè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîëèýäð.
Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî èñïîëüçóþòñÿ ïîäõîäû, îñíîâàííûå íà òîì, ÷òî ôóëëåðåí - ýòî ¾ïî-
âåðõíîñòü¿, áûâàåò âàæíûì ãåîìåòðè÷åñêàÿ õàðàêòåðèñòèêà ôóëëåðåíà êàê ïîëèýäðà.

Ãðàíÿìè ïîëèýäðà (ôóëëåðåíà) ÿâëÿþòñÿ ïÿòèóãîëüíèêè (ïåíòàãîíû) è øåñòèóãîëü-
íèêè (ãåêñàãîíû). Îíè ìîãóò áûòü ïëîñêèìè ëèáî íåïëîñêèìè, â ñâÿçè ñ ÷åì, íóæíî òðè-
àíãóëèðîâàòü ýòè ãðàíè (ðèñ. 2.1).

Ð è ñ ó í î ê 2.1
Òðèàíãóëèðîâàíèå ïåíòàãîíîâ è ãåêñàãîíîâ

Ëþáàÿ ìîëåêóëà ôóëëåðåíà ñîäåðæèò 12 ïåíòàãîíîâ è F − 12 ãåêñàãîíîâ, ãäå F =
N/2− 10 + 12 , F - ñóììà ïåíòàãîíîâ è ãåêñàãîíîâ, N - êîëè÷åñòâî âåðøèí.

Äëÿ íàõîæäåíèÿ îáúåìà, íåîáõîäèìî ïîëèýäð äåëèòü íà íåïåðåñåêàþùèåñÿ ñèìïëåêñû,
â ðàññìàòðèâàåìîì ñëó÷àå, ïèðàìèäû, çàòåì íàéòè îáúåì êàæäîé ïèðàìèäû è ñóììèðî-
âàòü èõ.

Âûáåðåì âíóòðè ïîëèýäðà òî÷êó O(XC , YC , ZC) . Êàæäóþ ãðàíü ïîëèýäðà òðèàíãóëè-
ðóåì è ê êàæäîìó òðåóãîëüíèêó ¾ïðèñòðîèì¿ ïèðàìèäó ñ âåðøèíîé â òî÷êå O(XC , YC , ZC)
(ðèñ. 2.2). Äëÿ êàæäîé ïèðàìèäû îïðåäåëåí îáúåì. Îáîáù¼ííûì îáú¼ìîì ïîëèýäðà íàçî-
â¼ì ñóììó ýòèõ îáú¼ìîâ. Â êà÷åñòâå òî÷êè O(XC , YC , ZC) èñïîëüçóåì êîîðäèíàòû öåíòðà
ìàññ ìîëåêóëû ôóëëåðåíà.

Ð è ñ ó í î ê 2.2
Ðàçáèåíèå ïîëèýäðà íà ñèìïëåêñû

Ôîðìóëà äëÿ íàõîæäåíèÿ îáîáù¼ííîãî îáú¼ìà â äàííîì ñëó÷àå âûãëÿäèò òàê:

V (Cn) =
P∑
i=1

vi +
G∑
j=1

vj, (2.1)
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ãäå P = 12 - êîëè÷åñòâî ïåíòàãîíîâ, G = F − P - êîëè÷åñòâî ãåêñàãîíîâ, vi è vj îïðå-
äåëÿþòñÿ ïî ôîðìóëàì:

vi =

Tp∑
k=1

vTk , vj =

Tg∑
j=1

vTj , (2.2)

ãäå Tp - êîëè÷åñòâî òðåóãîëüíèêîâ â ïåíòàãîíå, Tg - êîëè÷åñòâî òðåóãîëüíèêîâ â ãåê-
ñàãîíå, vTk è vTj - îáúåìû ïèðàìèä, ïîñòðîåííûõ íà âåêòîðàõ, íà÷àëîì êîòîðûõ ÿâëÿ-
åòñÿ öåíòð ìàññ ìîëåêóëû ôóëëåðåíà Î, à êîíöàìè - âåðøèíû ïîëèýäðà, ñîîòâåòñòâóþ-
ùèå àòîìàì óãëåðîäíîãî êàðêàñà ìîëåêóëû. Îáúåì êàæäîé èç ïèðàìèä vT âû÷èñëÿëè
ïî ñîîòâåòñòâóþùèì êîîðäèíàòàì åå âåðøèí O(XC , YC , ZC) , A1(x1, y1, z1) , A2(x2, y2, z2) ,
A3(x3, y3, z3)

vij =

∣∣∣∣∣∣16
∣∣∣∣∣∣
x1 −XC y1 − YC z1 − ZC
x2 −XC y2 − YC z2 − ZC
x3 −XC Y3 − yC z3 − ZC

∣∣∣∣∣∣
∣∣∣∣∣∣ , (2.3)

3. Ïðèìåíåíèå ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé

Ïðè ðàçðàáîòêå àëãîðèòìà è ïàðàëëåëüíîé ïðîãðàììû äëÿ âû÷èñëåíèÿ îáúåìîâ ìîëå-
êóë ôóëëåðåíîâ èñïîëüçîâàíà òåõíîëîãèÿ MPI [4], [5], â êîòîðîé ïàðàëëåëüíàÿ ïðîãðàììà
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íàáîð ïîñëåäîâàòåëüíûõ ïðîãðàìì, îáðàáàòûâàåìûõ îäíîâðåìåííî.
Îáû÷íî êàæäàÿ èç íèõ âûïîëíÿåòñÿ íà ñâîåì ïðîöåññîðå è èìååò äîñòóï ê ñâîåé (ëîêàëü-
íîé) ïàìÿòè. Ïðè çàïóñêå íåñêîëüêèõ ïðîãðàìì îäíîâðåìåííî íà îäíîì èëè íåñêîëüêèõ
ïðîöåññîðàõ òðåáóåòñÿ ìåõàíèçì, îáåñïå÷èâàþùèé ñîãëàñîâàííóþ ðàáîòó ÷àñòåé ïàðàë-
ëåëüíîé ïðîãðàììû - ýòó ôóíêöèþ âûïîëíÿåò MPI. Îñíîâîé äëÿ ðàçðàáàòûâàåìîãî ïà-
ðàëëåëüíîãî àëãîðèòìà ïîñëóæèë àëãîðèòì ðàíåå íàïèñàííîé ïðîãðàììû äëÿ ïîñëåäî-
âàòåëüíûõ ÝÂÌ. Åãî íåîáõîäèìî áûëî ðàçäåëèòü íà ìàêñèìàëüíî íåçàâèñèìûå äðóã îò
äðóãà ïîäçàäà÷è, êîòîðûå ìîæíî áûëî áû âûïîëíÿòü ïàðàëëåëüíî â îäíî è òî æå âðåìÿ.

Èñõîäíûìè äàííûìè äëÿ âû÷èñëåíèÿ îáúåìà ÿâëÿþòñÿ äåêàðòîâû êîîðäèíàòû àòîìîâ,
ñîñòàâëÿþùèõ ìîëåêóëó ôóëëåðåíà (âåðøèí ïîëèýäðà). Îäíàêî êàêèå èç ýòèõ àòîìîâ îá-
ðàçóþò ïåíòàãîíû, à êàêèå - ãåêñàãîíû, íåèçâåñòíî. Ïîýòîìó ïåðåä íàìè âîçíèêàåò çàäà÷à
ïîèñêà âåðøèí ïåíòàãîíîâ è ãåêñàãîíîâ.

Äëÿ ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ ýòîé çàäà÷è ìíîæåñòâî àòîìîâ äåëèòñÿ íà ðàâíûå èëè ¾ïî÷òè
ðàâíûå¿ ÷àñòè, êàæäàÿ èç êîòîðûõ îáñëóæèâàåòñÿ îòäåëüíûì ïðîöåññîðîì èç ïàðàëëåëü-
íîé ïðîãðàììû, îáðàáàòûâàþùèì ìàññèâ êîîðäèíàò âñåõ àòîìîâ. Çàòåì ïðîèñõîäèò ñáîð
äàííûõ â ¾ðîäèòåëüñêîì¿ ïðîöåññîðå. Â ýòîì æå ïðîöåññîðå âû÷èñëÿþòñÿ êîîðäèíàòû
öåíòðà ìàññ ìîëåêóëû ôóëëåðåíà ïî ôîðìóëàì:

XC =

∑N
i=1 ximi∑N
i=1mi

, YC =

∑N
i=1 yimi∑N
i=1mi

, ZC =

∑N
i=1 zimi∑N
i=1mi

, (3.1)

ãäå mi - ìàññû àòîìîâ, xi, yi, zi - êîîðäèíàòû àòîìîâ, N - êîëè÷åñòâî àòîìîâ.
Ïîñëå òðèàíãóëÿöèè íàéäåííûõ ãðàíåé è ðàçäåëåíèÿ ïîëèýäðà íà òðåóãîëüíûå ïèðà-

ìèäû ìíîæåñòâî ïèðàìèä òàêæå ðàâíûìè ÷àñòÿìè ïåðåäàåòñÿ îòäåëüíûì ïðîöåññîðàì
ïàðàëëåëüíîé ïðîãðàììû. Êàæäûé ïðîöåññîð âû÷èñëÿåò îáúåìû ýòèõ ïèðàìèä è ïåðå-
äàåò ¾ðîäèòåëüñêîìó¿ ïðîöåññîðó. Ïîñëåäíèé ïðîèçâîäèò ñóììèðîâàíèå ýòèõ îáúåìîâ è
ïîëó÷àåò âíóòðåííèé îáúåì ïîëèýäðà - ìîëåêóëû ôóëëåðåíà. Ðàçðàáîòàííûé àëãîðèòì
ïðèâåäåí íà ðèñ. 3.1.
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Ð è ñ ó í î ê 3.1

Ñõåìà ðàáîòû ïàðàëëåëüíîé ïðîãðàììû
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4. Ðåçóëüòàòû

Äëÿ âû÷èñëåíèÿ îáúåìà ìîëåêóë ôóëëåðåíîâ V (Cn) èñïîëüçîâàíû êîîðäèíàòû àòî-
ìîâ èç âûõîäíîãî ôàéëà êâàíòîâî-õèìè÷åñêîãî ðàñ÷åòà. Ñòðîåíèå ôóëëåðåíîâ Ñ 20 (C i ),
Ñ 36 (D 6h ), Ñ 60 (I h ), Ñ 70 (D 5h ), Ñ 78 (D 3 ), Ñ 78 -1 (C 2v ), Ñ 78 -2 (C 2v ), Ñ 84 (D 2d ), Ñ 540

(I h ) áûëî îïòèìèçèðîâàíî ñ èñïîëüçîâàíèåì ñòàíäàðòíûõ ìåòîäèê ìåòîäîì PBE/ 3ζ (ïðî-
ãðàììà �Ïðèðîäà� [6]), êîððåêòíî âîñïðîèçâîäÿùèì ñòðîåíèå, ÈÊ ñïåêòð è òåðìîäèíàìè-
÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ìîëåêóë Ñ 60 è Ñ 70 [7], [8]

Êàê èçâåñòíî [9], ðàçìåð ìîëåêóëû ôóëëåðåíà óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì ÷èñëà àòîìîâ â
ìîëåêóëå n. Îäíàêî äî ñèõ ïîð òàêàÿ çàâèñèìîñòü íå áûëà èçó÷åíà êîëè÷åñòâåííî. Â òî
æå âðåìÿ, èçâåñòíà ëèíåéíàÿ êîððåëÿöèÿ ìåæäó ÷èñëîì àòîìîâ â ìîëåêóëå ôóëëåðåíà è
åãî ñðåäíåé ïîëÿðèçóåìîñòüþ [10]. Ðàñ÷åò îáúåìà, çàêëþ÷åííîãî âíóòðè ïîëèýäðîâ, âåð-
øèíàìè êîòîðûõ ÿâëÿþòñÿ ÿäðà àòîìîâ óãëåðîäà, îáðàçóþùèõ ìîëåêóëû ôóëëåðåíîâ, ñ
èñïîëüçîâàíèåì ïðîãðàììû ¾Volume¿ ïîçâîëèë óñòàíîâèòü íåêîòîðûå ñîîòíîøåíèÿ ìåæ-
äó âåëè÷èíàìè V(C n ) è n. Òàê, áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî èçîìåðû ôóëëåðåíà Ñ 78 , îòíî-
ñÿùèåñÿ ê ðàçíûì òî÷å÷íûì ãðóïïàì ñèììåòðèè (äâà èçîìåðà ñèììåòðèè C 2v è îäèí
èçîìåð ñèììåòðèè D 3 ), õàðàêòåðèçóþòñÿ ðàçíûìè çíà÷åíèÿìè V(C n ), ðàâíûìè äëÿ Ñ 78

(D 3 ), Ñ 78 -1 (C 2v ), Ñ 78 -2 (C 2v ) 260.4, 286.9, 264.8 �A
3 ñîîòâåòñòâåííî. Ìîæíî ïðåäïîëî-

æèòü, ÷òî òî÷å÷íàÿ ãðóïïà ñèììåòðèè èçîìåðíûõ ôóëëåðåíîâ ìîæåò èãðàòü ðåøàþùóþ
ðîëü ïðè åãî èíêàïñóëèðîâàíèè àòîìàìè è ìîëåêóëàìè. Îòìåòèì, ÷òî ñèììåòðèÿ èçîìå-
ðîâ íå îêàçûâàåò ñóùåñòâåííîãî âëèÿíèÿ íà äðóãèå ôèçèêî-õèìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè
ôóëëåðåíîâ, íàïðèìåð, íà èõ ñðåäíþþ ïîëÿðèçóåìîñòü (äëÿ óïîìÿíóòû âûøå èçîìåðîâ
Ñ 78 çíà÷åíèÿ ñðåäíåé ïîëÿðèçóåìîñòè ñîñòàâëÿþò 115, 26 �A 3 ).

Çàâèñèìîñòü V(C n ) îò n , êàê âèäíî èç ðèñ. 4.1, íîñèò íåëèíåéíûé õàðàêòåð. Ïðè
ýòîì ñ óâåëè÷åíèåì ÷èñëà àòîìîâ â ìîëåêóëå ôóëëåðåíà åå âíóòðåííèé îáúåì âîçðàñòàåò.
Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ðàíåå èçó÷åííàÿ êîððåëÿöèîííàÿ çàâèñèìîñòü ñðåäíåé ïîëÿðèçóå-
ìîñòè, èìåþùåé ðàçìåðíîñòü îáúåìà, îò ÷èñëà àòîìîâ óãëåðîäà â ìîëåêóëàõ ôóëëåðåíîâ
ÿâëÿåòñÿ ëèíåéíîé.
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Ð è ñ ó í î ê 4.1

Çàâèñèìîñòü îáúåìà ôóëëåðåíîâ V(C n ) îò ÷èñëà àòîìîâ â ìîëåêóëå n
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Development of a software product for the analysis of the
structure of fullerenes.
c⃝ A. D. Saitgalina2

Abstract. In this work the algorithm for calculating the volume of fullerene molecules is described.
Algorithm is based on the polyhedral decomposition of the molecule into simplices (the pyramid),
the calculation of the volumes and the subsequent summation.Using of parallel processing to
optimize the time spent in solving this problem is Discussed. The program product �Volume�
is developed using this algorithm.

Key Words: Fullerene, volume, nanostructures, encapsulation.
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