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В литературе отсутствуют структурные данные по л-
металлокомплексам с Ceo- Обращает на себя внимание лишь ра-
бота по синтезу 1лпСбо. Теория [1,2] указывает на стабильность 
комплексов с С60. В данной работе мы подтверждаем этот вы-
вод. 

1. LiC6o. Энергия перестройки С6оВ т)5-л-ЬЮ6о. 
При образовании газообразного комплекса LiCco (рис. 1) 

молекула фуллерена испытывает деформацию и переходит в 
Сбо* с уменьшением суммарной энергии связей Ш0(СС, Сбо*): 

Эта энергия AD0(C6o) имеет принципиальное значение при 
оценке термодинамической стабильности комплекса. Ее можно 
вычислить с использованием двух подходов: СТ-модели и кван-
товохимических приближений [1-4]. 

Рис. 1. Гетерометаллокомплекс LiC, •60 
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СТ-модель позволяет оценить D0(LiC, СТ) с 
Re(LiC, MNDO)=2,247A. Опадает 5 Do(LiC,С'Г)=290 кДж/моль. 

Из квантовохимических вычислений [1,2] в рамках 
MNDO/PM3 по уравнению для энтальпий образования: 

AtH0°(LiC60, g)=A1H0°(C60, ё)+Л(Ио0(ЬО (2) 
5D0(LiC, MNDO}=3549,3 кДж/моль. С учетом значения 

Д{Но°(Сбо, MNDO)=3638,9 кДж/моль получается 5D0(LiC)= 
=247,6 кДж/моль. Разность между 5D0(LiC, СТ) и 
5D0(LiC, MNDO)=42,4 кДж/'моль представляет собой затрачен-
ную энергию перестройки С60=>С60*, что приближенно соответ-
ствует энергии одной LiC-связи. Вычисления в рамках СТ-
модели поддерживают точку зрения о реальности синтеза 
л-комплексов лития с фуллеренами. Местоположение иона ли-
тия на поверхности аниона Сб<Г вырожденно, и время жизни ио-
на Li+ в одном состоянии может быть измерено на основе ЯМР-
спектроскопии 7Li\ 

2. В данной работе рассмотрены комплексы г]5(г|6)-л-МСбо, 
где М-переходный d-элемент. Показано, что энергия взаимодей-
ствия Do(MC) в этих комплексах соответствует термодинамиче-
ски стабильному состоянию. Параметры С'Г-модели использо-
ваны из работы [5J. 
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