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Металлофуллерены давно привлекают внимание исследо-
вателей как соединения с уникальными физико-химическими 
свойствами. Так наиболее исследованные на сегодняшний день 
соединения фуллеренов со щелочными и щелочноземельными 
металлами обладают сверхпроводящими свойствами. 

Однако углерод активно реагирует со всеми без исключе-
ния переходными металлами с образованием карбидов, которые 
широко используются в технике благодаря своим механиче-
ским, тепло- и электрофизическим свойствам. Можно предпо-
ложить, что фуллерен, как аллотропная форма углерода, также 
будут образовывать различные соединения с переходными ме-
таллами. Действительно, в последние годы появились статьи 
экспериментального характера о синтезе и исследовании 
свойств металлофуллеренов содержащих различных переходные 
металлы. Среди известных авторам теоретических исследова-
ний, можно выделить работы по моделированию электронной 
структуры МеСбо (Me = Fe, Со, Ni) полуэмпирическими метода-
ми [1,2] и неэмпирический расчет электронной структуры ква-
зиодномерного Fe(C6o)n+i [3]. 

Целью работы является квантово-химический расчет рав-
новесной геометрии, полной энергии и энергии связи комплек-
сов Ti, V, Cr, Fe, Ni и Nb с фуллеренами. 

Для расчета равновесной конфигурации н электронной 
структуры металлофуллеренов использовался пакет прикладных 
квантово-химических программ GAMESS. Методика расчета, 
включая обоснованный выбор неэмпирического UHF-базиса и 
процедур, обеспечивающих устойчивую сходимость процесса 
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самосогласования, была отработана на хорошо изученном объ-
екте - молекуле ферроцена. Затем были рассчитаны равновесная 
геомегрия и электронная структура комплексов переходных ме-
таллов с пентадиенилом Ме(Ср)г и бензолом Ме(СбНб)г. Расчеты 
показали, что удовлетворительное согласие с имеющимися экс-
периментальными данными достигается при выборе смешанно-
го базиса: для переходных металлов - MINI (минимальный ба-
зис Хузинаги), для углерода и водорода - STO-3G. В дальней-
шем предполагалось, что характер химической связи в металло-
ценах Ме(Ср)2 и в Ме(С6Нб)2 совпадает с характером химической 
связи в комплексах Ме(Сбо)2- Это обусловлено тем, что в соот-
ветствии с экспериментальными данными атомы металла в ком-
плексах Ме(Сбо)2 располагаются либо между парой пентагонов, 
либо между парой гексагонов. Равновесная конфигурация 
Ме(СбоЬполучена при расстоянии Ме-С порядка 0,21 - 0,26 нм. 
Энергии связи, для случаев с различной ориентацией Сбо в ком-
плексах, отличаются на величину 5 - 2 0 ккал/моль, что соответ-
ствует экспериментальным данным о величине вращательного 
потенциального барьера между двумя возможными ориента-
циями пентодиенильных колец. 
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