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Введение 

Фуллерены представляют собой устойчивые многоатомные кластеры 

углерода с числом атомов от нескольких десятков и выше. Число атомов 

углерода в таком кластере не произвольно, а подчиняется определенной 

закономерности. Форма фуллеренов – сфероид, грани которого образуют пяти- 

и шестиугольники. Согласно геометрическому расчету, проведенному еще 

Эйлером, для построения такого многогранника необходимо, чтобы число 

пятиугольных граней было равно двенадцати, число же шестиугольных граней 

может быть произвольно. Такому условию отвечают кластеры с числом атомов 

N = 32, 44, 50, 58, 60, 70, 72, 78, 80, 82, 84 и т.д. Наибольший интерес 

экспериментальных исследований представляет фуллерен С60 ввиду его 

наибольшей стабильности и высокой симметрии. 

Известно, что фуллерены растворимы в различных растворителях. В этом 

состоит их отличие от других аллотропных форм углерода (графита, алмаза, 

нанотрубок). Это определяет сравнительно слабое взаимодействие молекул 

фуллерена в кристалле между собой и способствует растворению фуллеренов в 

органических растворителях, молекулярная структура которых содержит 

ароматические шестичленные кольца углерода, близкие по форме к элементам 

поверхностной структуры фуллеренов. Экзотическая структура макромолекул 

фуллеренов приводит также к их необычному поведению в растворах. 

Поскольку значения удельной поверхностной энергии взаимодействия молекул 

фуллеренов между собой и с молекулами растворителя не сильно отличаются 

друг от друга, фуллерены в растворах проявляют тенденцию к образованию 

агрегатов или кластеров, состоящих из нескольких молекул. Необычные 

физико-химические особенности поведения фуллеренов в растворах, связанные, 

с одной стороны, с их экзотической структурой, а с другой, с возможностью 

образования кластеров, делают их интересным для исследования объектом 

химической физики, проявляющим необычные оптические, 

термодинамические, кинетические и другие свойства. Еще около двадцати лет 

назад основой интерес в этой области был связан с немонотонной 



температурной зависимостью растворимости фуллеренов, или нелинейной 

концентрационной зависимостью нелинейной оптической восприимчивости 

третьего порядка. Однако в настоящее время интерес смещается к более 

актуальным задачам, а именно к исследованию и описанию образования в 

растворах фуллерена агрегатов разных размеров, а также к исследованию 

кинетики сольватохромного эффекта. Этот эффект состоит в резком изменении 

спектра оптического поглощения фуллерена, растворенного в смеси 

органических растворителей, при незначительном изменении состава 

растворителя. Сравнительно недавно к классу этих явлений стали относить и 

временной сольватохромный эффект, который состоит в эволюции УФ спектра 

поглощения полярного раствора С60.   

Цель данной работы – исследовать влияние растворимости фуллерена С60  

на электронные спектры 

Для этого необходимо решить следующие задачи: 

1. Оптимизировать структуру кластеров С60-глицин и С60-фенилаланин. 

2.  Определить растворимость кластеров С60-глицин и С60-фенилаланин 

по колебательным спектрам. 

3. Провести расчѐты электронных спектров кластеров С60-глицин и С60-

аргинин и сравнить их с электронными спектрами фуллерена С60 и 

аминокислот глицина и аргинина. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



Раздел 1. Структура и физико-химические свойства  фуллеренов 

В последние годы, одним из наиболее динамично развивающихся 

направлений современной химии является физическая химия наноструктур, в 

частности углеродных нанокластеров - фуллеренов и их производных. Это 

связано с тем, что соединения фуллеренового ряда (единственной растворимой 

формы углерода) представляют собой уникальные объекты с точки зрения 

электронного строения, физических и химических свойств. Синтез, выделение, 

очистка и идентификация новых соединений фуллеренового ряда является, 

таким образом, весьма актуальной и важной задачей в различных областях 

науки и техники, в частности неорганической, органической и физической 

химии, химии твердого тела, химии наноструктур.  

Изучение физических и химических свойств фуллеренов и их 

производных, а также растворов на их основе позволяет прогнозировать 

поведение последних в различных процессах, в том числе технологически 

значимых, в частности при использовании в качестве наномодификаторов, в 

строительстве, электронике, пищевой, фармацевтической промышленности, 

медицине и сельском хозяйстве.  

Несмотря на то, что фуллерены С60 и С70 имеют в настоящее время 

большой потенциал применения в самых различных областях науки и техники 

их использование зачастую тормозится практически полной несовместимостью 

с водой и водными растворами. В этой связи актуальным является разработка 

новых технологически доступных методов функционализации углеродных 

наноструктур и исследование возможностей их практического применения. 

Решение указанной проблемы позволит создать технологически 

масштабируемые методики синтеза функционализированных углеродных 

наноматериалов, провести комплексное физико-химическое изучение свойств 

углеродных наноструктур и материалов на их основе. Кроме того, возможно 

применение последних в машиностроении (в водорастворимых охлаждающих и 

антифрикционных составах), строительстве (в качестве растворимых присадок 

к цементам и бетонам), медицине и фрамакологии (вследствие хорошей 



совместимости с водой, физиологическими растворами, кровью, лимфой, 

желудочным соком и т.д.), косметологии (при использовании водных и водно-

спиртовых основ).  

В настоящее время опубликовано множество экспериментальных и 

теоретических работ, посвященных различным аспектам физики С60 в 

различных состояниях: изолированная молекула, С60 в растворах и 

твердотельном состоянии. При температурах ниже 600 К С60 образует 

молекулярные кристаллы. Кристаллы высокой чистоты (99.98%) и 

миллиметровых размеров могут быть выращены из газовой фазы. Химический 

реакции с фуллеренами могут быть двух типов: реакции присоединения и 

окислительно-восстановительные, приводящие соответственно к ковалентным 

экзоэдральным соединениям и солям. 

Фуллерены имеют перспективы применения в катализе. Здесь возможны 

три варианта их использования: 

1) как активных компонентов; 

2) в качестве лигандов (в гомогенном катализе); 

3) как носителей (в гетерогенном катализе). 

   Особенности структуры фуллеренов 

Фуллерены - это молекулярные соединения, принадлежащие классу 

аллотропных модификаций углерода, имеющие замкнутые каркасные 

структуры, состоящие из трех координированных атомов углерода и имеющих 

12 пятиугольных и (n/2 - 10) шестиугольных граней (n≥20). Особенностью 

является то, что каждый пятиугольник соседствует только с шестиугольниками. 

Наиболее устойчивую форму имеет С60 (бакминстерфуллерен), сферическая 

полая структура которого состоит из 20 гексагонов и 12 пентагонов. 

.Для фуллеренов характерно: 

1) легирование твѐрдого С60 небольшим количеством щелочного металла 

приводит к образованию материала, который при низких температурах 

становится сверхпроводником;  



2) высокая сорбционная способность (к поглощению газов, паров или 

веществ), как сорбенты фуллерены намного превосходят активированный уголь; 

3) фотопроводимость; 

4) высокая механическая прочность; 

5) нелинейные оптические свойства; 

6) высокая упругость;  

7) низкая поверхностная энергия;  

8) высокая химическая стабильность; 

9) слабые межмолекулярные взаимодействия;  

10) биосовместимость, что делает возможным их использование в 

медицине. 

Растворимость фуллеренов 

Для биохимических, медико-биологических (включая токсикологические) 

и экологических исследований особый интерес представляют водные растворы 

фуллеренов. Поскольку молекулярная растворимость фуллеренов в воде 

ничтожна, уже давно предпринимались попытки ввести их в воду другими 

способами. 

Уже в 1993–1994 годах было сообщено о включении молекул С60 в 

мицеллы Тритона Х-100 и в везикулы различного зарядного типа, что позволяет 

перевести фуллерен в водную среду. Как известно, существует различие между 

солюбилизацией плохо растворимого в воде вещества (встраивающегося в виде 

одной или нескольких молекул в мицеллы ПАВ) и диспергированием (либо 

стабилизацией уже имеющейся дисперсной системы, либо пептизацией после 

наступления коагуляции). Недавно был предложен гибридный метод – 

толуольный раствор C60 приводится в контакт с неионным ПАВ Тритоном Х-

100. В результате, после испарения толуола и добавления воды, образуется 

сложная коллоидная система с частицами главным образом от 10 до 100 нм; 

здесь могут быть как мицеллы ПАВ, содержащие молекулы C60, так и 

коллоидные частицы фуллерена, стабилизированные ПАВ. При этом полосы 

поглощения C60 в электронном спектре уширены, что типично для крупных 



агрегатов. В бислоях дипальмитоилфосфатидилхолина фуллерен C60 существует 

как в молекулярном виде, так и в виде малых аморфных агрегатов. 

 

Биологическая активность фуллерена и его производных 

Биологическая активность фуллеренов обусловлена его уникальными 

свойствами. Липофильность определяет мембранотропные свойства фуллерена, 

электронодефицитность приводит к способности взаимодействовать со 

свободными радикалами и способность их возбужденного состояния передавать 

энергию молекуле обычного кислорода и превращать его в синглетный 

кислород. Именно благодаря последним двум свойствам фуллерены могут 

проявлять себя как оксиданты и как антиоксиданты . 

Изучение биомедицинских перспектив применения С60 и его производных 

началось сразу после открытия препаративного способа получения С60 в 1990 

году. Ограничения были связаны только с низкой растворимостью в 

биологической среде . 

Так, первые эксперименты указывали на возможность ингибирование 

ВИЧ-инфекции в присутствии производного С60.  Если облучать светом раствор 

ДНК, то в присутствии фуллерена происходит ее разрыв. В присутствии света 

C60 могут разрушать бислойные мембраны, и это свойство связано с 

антибактериальной активностью.  С другой стороны, поскольку фуллерены 

являются мощными антиоксидантами, они с высокой скоростью могут 

реагировать со свободными радикалами, которые часто становятся причиной 

повреждения клеток. Установлено, что фуллерены обладают 

нейропротективным действием, они контролируют неврологические 

повреждения таких заболеваний, как болезнь Альцгеймера и болезнь Лу Герига. 

 

 

 

 

 

 



Применение водорастворимых фуллеренов в технике 

 

Сродство фуллерена к С-нуклеофилам может проявляться в возможности 

получения полимеров C60. 

Четыре прототипа полимеров, включающие структурную единицу C60: а) 

прикрепленные к цепи, б) прикрепленные к поверхности (привитые), в) 

дендритные (ветвящиеся), г) цепочечные. 

Такие фуллерены представляют интерес по следующим соображениям: 

1) свойства полимера сочетаются со свойствами фуллерена, 

2) при соответствующем подборе мономеров они могут образовывать 

плотные мономолекулярные пленки, проявлять устойчивость к растворителям и 

быть неплавкими, а также 

3) обладать необычными электрическими, оптическими и 

каталитическими свойствами. 

Легкие фуллерены C60 и С70 находят в настоящее время широкое 

применение в самых различных областях науки и техники: материаловедении, 

механике, машиностроении, строительстве, электронике, оптике, медицине, 

фармакологии, пищевой и косметической промышленности и т.п. Однако 

широкое применение фуллеренов зачастую тормозится практически полной 

несовместимостью легких фуллеренов с водой и водными растворами 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



Электронные спектры фуллерен-глицина и фуллерен-аргинина 

 

Для определения влияния присоединения аминокислот к фуллерену С60 на 

электронные спектры кластера прежде всего были выполнены расчѐты 

электронных спектров поглощения  С60 и двух аминокислот – глицина и лизина. 

На рис. 1. приведѐн электронный спектр фуллерена С60.  

 

   

 

Рис. 1. Электронный спектр поглощения фуллерена С60.  

 

Согласно выполненному расчѐту, в электронном спектре поглощения С60 

проявляются 2 полосы поглощения средней и сильной интенсивности в области 

315 и 245 нм.  

Известно, что аминокислоты, имеющие ароматический радикал, т.е. 
триптофан, тирозин и фенилаланин, поглощают в спектральной области 
250–300 нм, и они определяют спектр флуоресценции белков. Считается, 
что другие аминокислоты имеют широкую область прозрачности 

поглощения в диапазоне 230900 нм и в флуоресценции белков участия 
не принимают. В то же время в электронных спектрах водных растворов 
некоторых аминокислот проявляются полосы поглощения в области  выше 
230 нм. 
На рис. 2. приведѐн вычисленный спектр поглощения наиболее 

стабильного незаряженного конформера глицина. 

 



  

  Рис. 2. Электронный спектр поглощения глицина 

 

Как и ожидалось, электронный спектр глицина содержит полосы 

поглощения, расположенные в области ниже 200 нм. Сравнение электронных 

спектров С60 и кластера С60-глицин (рис. 3.) показывает, что ковалентное 

присоединение глицина к фуллерену не приводит к изменению общего 

характера электронного спектра С60.   

 

 

  Рис. 3. Электронный спектр поглощения кластера С60-глицин 

 

Как и в электронном спектре фуллерена, в спектре кластера проявляются 

две полосы поглощения, максимумы которых лежат в области 320 и 250 нм. 

Появление большого количества  других электронных переходов в этих 

областях является результатом понижения симметрии фуллерена в результате 

присоединения аминокислоты. 

 

 

 

 

 

 

 

 



Заключение 

1. Проведѐн комплексный анализ влияния растворимости фуллерена С60 в 

воде на электронные спектры. 

2. Представлен один из способов увеличения растворимости фуллерена при 

образовании кластеров С60-аминокислота. В качестве аминокислот были 

рассмотрены молекулы глицина и фкнилаланина.  

3. Проведено сравнение электронных спектров фуллерена С60 с 

электронными спектрами кластеров С60-глицин и С60-аргинин. Показано, что в 

случае кластера С60-аргинин в электронном спектре появляется длинноволновая 

полоса поглощения в области 400 нм по сравнению с С60.  

4. Показано, что образование комплексов аминокислот с молекулами воды 

приводит к увеличению области прозрачности  в длинноволновой области 

спектра. 

Таким образом, увеличение растворимости фуллерена С60 в воде 

возможно за счѐт образования кластеров фуллерена с аминокислотами, при 

этом электронный спектр С60 практически не меняется.    
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