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Энергетический спектр и оптические свойства фуллерена C70

в модели Хаббарда

© А.В. Силантьев

Марийский государственный университет,
424000 Йошкар-Ола, Россия

e-mail: kvvant@rambler.ru

Поступила в редакцию 20.09.2017 г.

В рамках модели Хаббарда в приближении среднего поля вычислен энергетический спектр фуллерена С70 .

Используя методы теории групп, определены неприводимые представления, которые соответствуют энерге-

тическим состояниям, а также определены разрешенные переходы в энергетическом спектре фуллерена С70 .

На основе этого спектра предложена интерпретация наблюдаемых экспериментально полос оптического

поглощения фуллерена С70 .
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Введение

Фуллерен С70 был открыт в 1985 г. одновременно

с фуллереном С60 при изучении масс-спектров паров

графита, образующихся под действием лазерного излу-

чения [1]. На масс-спектре паров графита было обна-

ружено два пика: большой и маленький. Исследования

этих пиков показало, что большой пик соответствует

фуллерену С60, а маленький пик соответствует фул-

лерену С70. Дальнейшие исследования фуллерена С70

показали, что он состоит из 12 изолированных пен-

тагонов, 25 гексагонов и обладает группой симметрии

D5h, а по форме напоминает мяч для игры в рег-

би [2]. Отметим, что из 70 атомов углерода можно

построить 8149 изомеров фуллерена С70 [3]. Из такого

довольно большого количества изомеров устойчивым

является только фуллерен С70 с группой симметрии D5h.

Из всех изомеров он является единственным, который

удовлетворяет эмпирическому правилу изолированных

пентагонов [4], согласно которому наиболее стабиль-

ными являются фуллерены, которые содержат изоли-

рованные пентагоны. Из диаграммы Шлегеля, которая

изображена на рис. 1, видно, что фуллерен С70 с группой

симметрии D5h имеет восемь неэквивалентных связей,

обозначенных буквами a, b, c, d, e, f, g, h; и пять групп

неэквивалентных атомов углерода: G1 = {1, 2, 3, 4, 5,
62, 63, 66, 67, 70}, G2 = {6, 9, 12, 15, 18, 61, 64,

65, 68, 69}, G3= {7, 8, 10, 11, 13, 14, 16, 17, 19, 20,
43, 44, 47, 48, 51, 52, 55, 56, 59, 60}, G4 = {21, 22,

25, 26, 29, 30, 33, 34, 37, 38, 41, 42, 45, 46, 49, 50,

53, 54, 57, 58}, G5 = {23, 24, 27, 28, 31, 32, 35, 36,

39, 40}.

Проведенные исследования углеродных фуллеренов

и нанотрубок показали, что в этих системах углерод

находится в s p2-гибритизированном состоянии. Сле-

довательно, в углеродных фуллеренах каждый атом

углерода имеет три гибритизированные орбитали, ко-

торые образуют между атомами углерода достаточно

сильные σ -связи. Эти связи формируют остов молеку-

лы, а негибритизированные p-орбитали, расположенные
перпендикулярно σ -связям, содержат по одному так

называемому π-электрону, которые могут перескакивать

с одного атома углерода на другой в пределах молекулы.

Поскольку σ -электроны находятся достаточно глубоко

по отношению к π-электронам, то можно считать, что

в основном именно π-электроны определяют электрон-

ные и химические свойства фуллеренов. Для описания

электронной структуры органических молекул, в кото-

рых атомы углерода находятся в s p2-гибритизированном
состоянии, Хюккель предложил модель, в которой рас-

сматриваются только π-электроны [5]. В этой моде-

ли считается, что π-электроны не взаимодействуют

между собой, а могут лишь перескакивать с узла на

узел. Несмотря на то, что модель Хюккеля является

довольно простой, тем не менее в рамках этой мо-

дели удалось описать многие физические и химиче-

ские свойства органических молекул с ненасыщенными

связями [6].

Однако еще задолго до открытия наносистем бы-

ло известно, что в углеродных системах кулоновское

взаимодействие π-электронов, находящихся на одном

узле, довольно велико и может достигать значений

∼ 10 eV [7]. В работе [8] отмечается, что значение

эффективной энергии кулоновского взаимодействия двух

π-электронов, находящихся на одном узле, сильно за-

висит от того, как эту величину вычислять. Если при

вычислении эффективной энергии кулоновского взаимо-

действия двух электронов не учитывать экранирование,

которое создается ядром и электронами, которые лежат

более глубоко, чем π-электроны, то в этом случае

получим U ∼ 17 eV. Если эффективную энергию вза-

имодействия π-электронов вычислять в приближении

Хартри, то в этом случае мы получим U ∼ 11 eV. Если

же учесть еще вклад, который вносит взаимодействие от

электронов, находящихся на соседних узлах, то получим

U ∼ 5 eV.
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Рис. 1. Диаграмма Шлегеля фуллерена С70 с указанием

положения атомов углерода и связей между атомами углерода.

В целом ряде работ [9–11], которые посвящены ис-

следованию различных углеродных наносистем, отме-

чается, что при исследовании электронной структуры

этих систем необходимо учитывать кулоновское взаи-

модействие π-электронов, находящихся на одном узле.

Простейшей моделью, в которой учитывается взаимо-

действие двух электронов, находящихся на одном уз-

ле, является модель Хаббарда [12], подробный обзор

которой содержится в работах [13,14]. Отметим, что

в настоящее время для описания электронных свойств

систем с сильным кулоновским взаимодействием кроме

простой модели Хаббарда [15–17] также используют-

ся различные модификации этой модели: расширенная

модель Хаббарда [18,19], (t−J)-модель [14,20]. Следует

сказать, что при исследовании различных физических

систем в рамках модели Хаббарда давно широко исполь-

зуется приближение среднего поля [21]. В целом ряде

работ [22–25] при исследовании физических свойств на-

носистем в рамках модели Хаббарда также используется

приближение среднего поля. В работе [23] в рамках

модели Хаббарда в приближении среднего поля иссле-

дуются физические свойства углеродных нанотрубок.

В работе [25] в рамках модели Хаббарда в приближении

среднего поля были получены энергетический спектр

фуллерена С60, а также оптический спектр поглощения

этого фуллерена. Полученные в работе [25] результаты

достаточно хорошо согласуются с экспериментальными

данными.

Целью настоящей работы является исследование

энергетического спектра фуллерена С70 с группой сим-

метрии D5h в рамках модели Хаббарда в приближении

среднего поля.

Энергетический спектр фуллерена С70

Для описания π-электронной системы фуллерена С70

воспользуемся моделью Хаббарда [12]:

H =
∑

σ,i

εi niσ +
∑

σ,i 6= j

ti j c
+
iσ c jσ +

1

2

∑

σ,i

Ui niσniσ , (1)

где c+
iσ , ciσ — операторы рождения и уничтожения

электронов со спином σ на узле i ; niσ — оператор числа

частиц со спином σ на узле i ; εi — энергия одноэлек-

тронного атомного состояния на узле i ; ti j — интеграл

переноса, описывающий перескоки электронов с узла i
на узел j ; Ui — энергия кулоновского отталкивания двух

электронов с разными спинами, которые находятся на

i -м узле; σ = −σ .

Найдем энергетический спектр фуллерена С70 в при-

ближении среднего поля. Для этого, как известно [14],
в гамильтониане (1) необходимо сделать следующую

замену:

niσniσ → niσ 〈niσ 〉 + niσ 〈niσ 〉, (2)

где 〈niσ 〉 — среднее число электронов со спином σ на

узле i .
Подставляя соотношение (2) в гамильтониан (1),

получим гамильтониан модели Хаббарда в приближении

среднего поля:

H =
∑

σ,i

ε′iσ niσ +
∑

σ,i 6= j

ti j c
+
iσ c jσ , (3)

где

ε′iσ = εi + U〈nσ 〉. (4)

Как известно [26], для того чтобы найти энергетиче-

ский спектр квантовой системы, достаточно вычислить

для этой системы антикоммутаторные функции Грина:

〈

〈c+
f σ |c f σ 〉

〉

=
〈[

c+
f σ (τ ), c f σ (0)

]

+

〉

. (5)

Полюса Фурье-образов антикоммутаторных функций

Грина (5) определяют энергетический спектр квантовой

системы. Поскольку в фуллерене С70 имеется пять

неэквивалентных узлов, то для того чтобы найти энерге-

тический спектр фуллерена C70, необходимо вычислить

антикоммутаторные функции Грина для любых пяти

неэквивалентных узлов данного фуллерена.

Можно показать [23,25], что Фурье-образ антикомму-

таторной функции Грина в приближении среднего поля

имеет следующий вид:

〈

〈c+
jσ |c jσ 〉

〉

=
i
2π

p
∑

m=1

Q j ,m

E − Em + ih
, (6)

Ek = ε′σ + ek, k = 1 . . . p,

где p — число энергетических состояний квантовой

системы, Em — энергия m-го состояния квантовой си-

стемы, Q j ,m — спектральная плотность m-го энергети-

ческого состояния.
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Можно также показать [23,25], что, зная спектраль-

ную плотность энергетических состояний, можно найти

степени вырождения этих состояний:

gi =

N
∑

j=1

Q j ,i , (7)

где gi — степень вырождения i -го энергетического

уровня, N — число узлов наносистемы.

Для того чтобы найти функции Грина, прежде всего

найдем зависимость операторов рождения от времени.

Для этого, используя гамильтониан (3), запишем урав-

нения движения для операторов c+
f σ (τ ) , заданных в

представлении Гейзенберга,

dc+
f σ (τ )

dτ
= [H, c+

f σ (τ )],

где τ = it , t — время, f = 1, . . . , 70.

В результате получим замкнутую систему дифферен-

циальных уравнений



























dc+
1σ

dτ
= ε′σ · c+

1σ + ta
(

c+
2σ + c+

5σ

)

+ tbc+
9σ ,

. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

dc+
70σ

dτ
= ε′σ · c+

70σ + ta
(

c+
62σ + c+

67σ

)

+ tbc+
69σ ,

(8)

где ta и tb — интегралы переноса между атомами

углерода (рис. 1).
Прежде чем решать систему уравнений (8), найдем

для интегралов переноса, входящих в эту систему, их

численные значения. Как известно, интегралы переноса

являются феноменологическими параметрами, числен-

ные значения которых определяются исходя из экспери-

ментальных данных. Одной из важнейших характеристик

энергетического спектра молекулярной системы являет-

ся энергетическая щель

1 = ELUMO − EHOMO, (9)

где EHOMO — энергия верхней заполненной молеку-

лярной орбитали, ELUMO энергия нижней вакантной

молекулярной орбитали.

Исследования фуллерена С70 показали, что энергети-

ческая щель этой молекулы составляет ∼ 1.55 eV [28].
Поэтому численные значения для интегралов переноса

выберем таким образом, чтобы вычисленная нами энер-

гетическая щель соответствовала энергетической щели,

полученной в работе [28]. Как известно [8], зависимость
интегралов переноса от расстояния между атомами

углерода можно записать в следующем виде:

ts = k exp(mxs), (10)

где xs — расстояние между атомами, k и m — кон-

станты.

Таким образом, определение численных значений для

интегралов переноса фуллерена С70 свелась к опреде-

лению численных значений для постоянных k и m. Для

того чтобы найти численные значения для постоянных

k и m, воспользуемся результатами работ [25,27,28].
Исследования, выполненные с помощью газовой элек-

тронографии, показали, что между атомами углерода

в фуллерене С60 имеется два типа связей, которые

имеют следующие значения: длина связи на грани-

це двух гексагонов составляет 1.401�A, а на границе

гексагон−пентагон — 1.458�A [27]. В работе [25], исходя
из экспериментально наблюдаемого оптического спектра

поглощения фуллерена С60, были вычислены интегралы

переноса для этого фуллерена: интеграл переноса на

границе двух гексагонов составляет 1.86 eV, а на границе

гексагон−пентагон — 1.49 eV. Используя представлен-

ные выше данные и соотношение (10), получим

k = −8957.33 eV, m = −6.0207�A
−1

. (11)

Подставляя численные значения для констант k и m в

соотношение (10), получим

ts = −8957.33 exp(−6.0207xs). (12)

Исследования, выполненные с помощью газовой элек-

тронографии [29], показали, что расстояния между ато-

мами углерода в фуллерене С70 имеют следующие

значения:

xa = 1.461�A, xb = 1.388�A,

xc = 1.453�A, xd = 1.386�A,

xe = 1.468�A, x f = 1.425�A,

xg = 1.405�A, xh = 1.531�A. (13)

Теперь подставляя численные значения для xa, xb,

xc, xd, xe, x f , xg, xh в соотношение (12), мы получим

численные значения для интегралов переноса:

ta = −1.3553 eV, tb = −2.1033 eV,

tc = −1.4222 eV, td = −2.1288 eV,

te = −1.2994 eV, t f = −2.6833 eV,

tg = −1.8987 eV, th = −0.8892 eV. (14)

Подставляя (14) в систему (8), мы получим систему

дифференциальных уравнений, решив которую получим

выражения для операторов рождения c+
f σ (τ ). Исполь-

зуя данное решение и соотношения (5)−(7), получим

численные значения для величин gk и ek, где ek —

это энергия k-го энергетического уровня относительно

энергии ε′ . Численные значения для ek и gk при-
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Таблица 1. Энергетический спектр фуллерена С70: значения

энергии уровней, кратность их вырождения и неприводимые

представления группы D5h, к которым они относятся

№ ej Ej , eV g j Ŵ j № ej Ej , eV g j Ŵ j

1 −4.8461 −9.826 1 a′

1 22 0.5878 −4.392 1 a′′

1

2 −4.5669 −9.546 1 a′′

2 23 0.6761 −4.303 2 e′′

1

3 −4.4967 −9.476 2 e′

1 24 1.2018 −3.778 2 e′

1

4 −3.9516 −8.931 2 e′′

1 25 1.364 −3.616 1 a′

1

5 −3.9247 −8.904 1 a′

1 26 1.852 −3.127 2 e′

1

6 −3.878 −8.857 2 e′

2 27 1.883 −3.096 2 e′

2

7 −3.2102 −8.19 2 e′

1 28 1.8881 −3.091 1 a′

2

8 −3.0307 −8.01 2 e′′

2 29 1.9275 −3.052 2 e′′

2

9 −3.0238 −8.00 1 a′′

2 30 2.0269 −2.953 1 a′′

2

10 −2.921 −7.90 2 e′

2 31 2.1758 −2.804 1 a′

1

11 −2.2182 −7.198 2 e′

2 32 2.2289 −2.751 2 e′′

1

12 −2.1808 −7.16 1 a′

1 33 2.5035 −2.476 2 e′′

2

13 −2.1779 −7.157 2 e′′

1 34 2.7343 −2.245 2 e′

2

14 −2.0552 −7.035 2 e′

1 35 3.0201 −1.959 2 e′

1

15 −1.96 −6.939 2 e′′

2 36 3.2244 −1.755 1 a′′

1

16 −1.6291 −6.609 1 a′

2 37 3.4838 −1.496 2 e′′

1

17 −1.4901 −6.47 2 e′′

2 38 3.6681 −1.311 2 e′

2

18 −1.4678 −6.447 2 e′

1 39 4.2428 −0.737 2 e′′

2

19 −1.4018 −6.381 2 e′

2 40 4.3183 −0.661 2 e′

1

20 −1.097 −6.076 2 e′′

1 41 4.3266 −0.653 2 e′

2

21 −0.9589 −5.938 1 a′′

2 42 4.4424 −0.537 1 a′

2

ведены в табл. 1. Согласно полученным результатам,

в энергетическом спектре фуллерена C70 имеется 42

энергетических уровня.

Согласно (6), выражения для EHOMO и ELUMO можно

представить в следующем виде:

EHOMO = ε′ + e21, ELUMO = ε′ + e22, (15)

где e21 — энергия верхней заполненной молекулярной

орбитали относительно ε′, e22 — энергия нижней ва-

кантной молекулярной орбитали относительно ε′ .

Подставляя соотношения (15), а также

e21 = −0.9589 eV, e22 = 0.5878 eV, которые взяты из

табл. 1 в формулу (10), получим

1 = e22 − e21 = 1.5467 eV. (16)

Таким образом, численное значение для энергетиче-

ской щели 1, полученное нами, находится в хорошем

соответствии со значением для энергетической щели

1 ≈ 1.55 eV, которое получено в работе [28].

Для того чтобы найти энергетический спектр фулле-

рена С70, нам необходимо еще определить численное

значение для параметра ε′ . Для того чтобы найти

численное значение для ε′, поступим следующим обра-

зом. Экспериментальные исследования фуллерена С70,

находящегося в газовой фазе, показали, что энергия

ионизации и энергия сродства этой молекулы имеют

следующие значения: EI = 7.61 eV, EA = 2.72 eV [30].

Как известно [25], энергия ионизации, энергия сродства,

EHOMO и ELUMO молекулы связаны между собой следую-
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Рис. 2. Энергетический спектр фуллерена С70 .
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щим образом:

EI = −EHOMO + U0,

EA = −ELUMO −U0, (17)

где U0 — энергия кулоновского взаимодействия электро-

на с заряженными частицами, входящими в молекулу,

при ионизации нейтральной молекулы.

Подставляя выражения (15) в соотношения (17) и

решая полученную систему уравнений, мы получим

для ε′ следующее выражение:

ε
′ = −

1

2
(EI + EA + e21 + e22). (18)

Подставляя в соотношение (18) численные значения

физических величин, входящих в это выражение, мы

получим

ε
′ = −4.97945 eV. (19)

Теперь, зная численные значения для ε′ и ek, можно

найти энергетический спектр фуллерена С70:

Ek = ε′ + ek. (20)

Результаты вычислений приведены в табл. 1, а также

на рис. 2. Из приведенных результатов следует, что

энергетический спектр фуллерена С70 состоит из 42

энергетических состояний, из которых 14 энергети-

ческих состояний невырождены, а 28 энергетических

состояний являются двукратно вырожденными.

Энергетические состояния фуллерена С70 можно клас-

сифицировать в соответствии с неприводимыми пред-

ставлениями группы D5h. Как известно, группа D5h

имеет четыре одномерных неприводимых представления

a′
1, a′′

1 , a′
2, a′′

2 и четыре двумерных неприводимых пред-

ставления e′1, e′′1 , e′2, e′′2 [31]. Каждому энергетическому

уровню фуллерена С70 соответствует одно из восьми

неприводимых представлений, как это показано на рис. 2

и в табл. 1. Следовательно, в энергетическом спек-

тре фуллерена С70 отсутствуют случайные вырождения

энергетических состояний.

Обсуждение результатов

Рассмотрим структуру энергетического спектра фул-

лерена С70. Как видно из соотношений (6), (20), (19) и

рис. 2, в энергетической зоне фуллерена С70 имеется со-

рок два энергетический уровня, которые сосредоточены

вблизи энергии ε′ = −4.97945 eV.

Из соотношений, представленных в (17), видно, что
одной из физических характеристик фуллерена С70 яв-

ляется величина U0. Зная энергетический спектр фулле-

рена С70, найдем для этой молекулы U0. Из соотноше-

ний (9) и (17) следует, что между параметрами U0 и 1

имеет место следующее соотношение:

U0 =
1

2
(E1 − EA − 1). (21)

Таблица 2. Экспериментальные и теоретические значения

длин волн и энергий, которые соответствуют полосам погло-

щения в оптическом спектре фуллерена С70

Полосы [33] [33] Теория

поглощения λ, nm E, eV E, eV

a 214 5.798 5.7944

b 236 5.257 5.2596

c 331 3.748 3.7068

d 360 3.446 3.42

e 378 3.282 3.2849

f 468 2.651 2.6362

g 550 2.256 2.2169

h 600 2.068 2.0779

k 620 2.001 2.0555

m 645 1.923 1.9896

n 665 1.866 1.7731

Подставляя численные значения физических величин,

входящих в соотношение (21), получим

U0 = 1.67 eV. (22)

Отметим, что в работе [25] было показано, что для

фуллерена С60 величина U0 = 1.64 eV. Таким образом,

численное значение величины U0 для фуллерена С70

практически совпадает с численным значением для U0,

полученным для фуллерена С60 [25].

Одной из важнейших характеристик квантовой си-

стемы является ее спектр оптического поглощения.
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Рис. 3. Спектр поглощения фуллерена С70 в растворе

n-гексана [33]. На вставке изображен спектр поглощения фул-

лерена С70 при более высокой его концентрации в растворе.
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Таблица 3. Переходы, формирующие полосы поглощения a, b, c, d, e, f, g, h, k, m, n

1E 1E, eV δ 1E 1E, eV δ 1E 1E, eV δ

a E23−E2 5.2430 + E26−E18 3.3198 −

E38−E12 5.8489 − E25−E6 5.2420 − E28−E19 3.2899 −

E38−E13 5.8460 − E35−E11 5.2384 + E27−E19 3.2849 +
E42−E19 5.8442 − E30−E7 5.2371 − E31−E20 3.2728 −

E28−E4 5.8397 − E31−E8 5.2065 − E24−E14 3.2570 −

E27−E4 5.8346 − E39−E21 5.2017 − E26−E19 3.2539 +
E41−E17 5.8168 + E35−E12 5.2010 + f

E28−E5 5.8128 − с E24−E17 2.6919 −

E40−E17 5.8084 − E22−E7 3.7979 − E24−E18 2.6696 −

E27−E5 5.8077 − E31−E17 3.7190 − E23−E15 2.6362 +
E29−E6 3.8056 + E23−E8 3.7068 + E22−E14 2.6430 −

E26−E4 5.8036 + E32−E18 3.6967 + E24−E19 2.6036 +
E41−E18 5.7944 + E34−E21 3.6933 − g

E40−E18 5.7861 − d E23−E16 2.3052 −

E26−E5 5.7768 + E22−E10 3.5088 − E24−E20 2.2988 +
E28−E6 5.7661 − E26−E16 3.4811 + E22−E16 2.2169 +
E24−E2 5.7687 − E30−E18 3.4947 − h, k,m, n

E34−E8 5.7650 + E33−E21 3.4624 − E22−E17 2.0779 −

E27−E6 5.7611 + E30−E19 3.4288 − E23−E19 2.0779 −

E34−E9 5.7582 − E24−E11 3.4200 + E22−E18 2.0555 −

b E25−E14 3.4192 + E22−E19 1.9896 −

E38−E16 5.2972 − E29−E17 3.4177 + E23−E20 1.7731 −

E25−E5 5.2887 − E29−E18 3.3953 −

E41−E21 5.2856 − e

E40−E21 5.2772 − E29−E19 3.3294 +
E32−E8 5.2596 + E32−E20 3.3259 −

E32−E9 5.2527 + E25−E15 3.3240 −

Исследование спектра оптического поглощения фулле-

рена С70 проводили как в газообразной фазе, так и в

растворах. Исследование оптического спектра поглоще-

ния фуллерена С70, находящегося в газообразной фазе

при температуре 925K, показало, что в этом спектре

наблюдались три полосы поглощения с энергиями 2.629,

3.285 и 3.778 eV [32]. Исследование оптического спектра

поглощения фуллерена С70, находящегося в растворах,

показало, что в его спектре кроме трех полос погло-

щения наблюдается еще целый ряд полос поглощения.

В работе [33] был получен спектр поглощения фулле-

рена С70, находящегося в растворе n-гексана, рис. 3,

при этом в этом спектре наблюдалось шесть явно

выраженных полос поглощения: a, b, c, d, e, f. Из этих

шести полос поглощения две полосы поглощения a и b

имеют довольно большую интенсивность, три полосы

поглощения c, d и e имеют небольшую интенсивность,

а одна полоса поглощения f является довольно широкой

и имеет небольшую интенсивность. В работе [33] было
проведено исследование спектра поглощения фуллерена

С70 при разной концентрации раствора. Эти исследова-

ния показали, что при увеличении концентрации рас-

твора кроме шести полос поглощения появляется еще

несколько полос поглощения с очень малой интенсивно-

стью. В спектре оптического поглощения фуллерена С70,

который изображен на рис. 3, можно выделить еще пять

полос поглощения g, h, k, m и n, которые характеризу-

ются очень малой интенсивностью. В табл. 2 приведены

экспериментальные значения для энергий, которые со-

ответствуют оптическим переходам, где буквы соответ-

ствуют местоположению полос поглощения на кривой,

изображенной на рис. 3. Как видно, энергии, которые

соответствуют трем полосам поглощения для фуллерена

С70, находящегося в газовой фазе, близки к энергиям,

которые соответствуют трем полосам поглощения для

фуллерена С70, находящегося в растворе n-гексана.

Используя энергетический спектр фуллерена С70, ко-

торый был получен в настоящей работе, можно найти

переходы, которые обусловливают оптический спектр

этой молекулы. Для этого прежде всего найдем с

помощью теории групп, какие переходы разрешены, а

какие запрещены в фуллерене С70 с точки зрения сим-

метрии. Можно показать, что в энергетическом спектре

молекулярной системы с симметрией D5h разрешены

следующие переходы:

a′
1 ↔ a′′

2 , a′
2 ↔ a′′

1 ,

e′1 ↔ e′′1 , e′2 ↔ e′′2 ,

e′1 ↔ {a′
1, a′

2, e′2}, e′2 ↔ e′2,

e′′1 ↔ {a′′
1 , a′′

2 , e′′2}, e′′2 ↔ e′′2 .

(23)
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Остальные переходы в энергетическом спектре моле-

кулярной системы с симметрией D5h являются запре-

щенными.

Зная энергетический спектр фуллерена С70, мож-

но дать следующую интерпретацию его оптического

спектра поглощения. Полосы оптического поглощения,

которые соответствуют энергиям Ea, Eb, Ec, Ed, Ee, Ef ,

Eh, Ek, Em, En на рис. 3, можно интерпретировать как

полосы, формирующиеся переходами, представленными

в табл. 3. В табл. 3 символ δ показывает, какие переходы

с точки зрения симметрии разрешены, а какие запре-

щены. Если δ = +, то такой переход разрешен с точки

зрения симметрии, если же δ = −, то такой переход

является запрещенным. Следует сказать, что в фулле-

рене С70 атомы углерода совершают малые колебания

около положения равновесия. Это приводит к тому,

что происходит нарушение симметрии молекулы С70.

В результате этого запрещенные согласно симметрии

системы оптические переходы становятся разрешенны-

ми с небольшой интенсивностью. Поэтому эти переходы

могут вносит небольшой вклад в наблюдаемые полосы

оптического поглощения. На рис. 2 показаны некоторые

переходы, представленные в табл. 3:

Ea = E41(e′2) − E18(e′1), Eb = E32(e′′1 ) − E8(e′′2 ),

Ec = E23(e′′1 ) − E37(e′′2 ), Ed = E24(e′1) − E13(e′2),

Ee = E27(e′2) − E19(e′2), Ef = E23(e′′1 ) − E15(e′′2 ),

Eg = E22(a′′
1 ) − E16(a′

2), Eh = E23(e′′1 ) − E19(e′2),

Ek = E2(a′′
1 ) − E42(e′1), Em = E22(a′′

1 ) − E19(e′2),

En = E23(e
′′
1 ) − E20(e

′′
1 ). (24)

В табл. 2 приведены численные значения энергий, ко-

торые соответствуют переходам (24). Из табл. 2 видно,

что энергии, которые соответствуют этим переходам,

близки к экспериментальным значениям [33]. Из табл. 3

видно, что переходы Eh, Ek, Em, En являются запре-

щенными. Однако эти переходы могут себя проявлять

при нарушении симметрии фуллерена С70 и иметь при

этом очень малую интенсивность. Как видно из рис. 3,

полосы оптического поглощения, которые соответству-

ют энергиям Eh, Ek, Em, En, имеют очень небольшую

интенсивность.

Заключение

Таким образом, спектр оптического поглощения фул-

лерена С70, который наблюдается экспериментально,

достаточно хорошо согласуется со спектром оптиче-

ского поглощения этого фуллерена, который получен

из энергетического спектра фуллерена С70 в рамках

модели Хаббарда в приближении среднего поля. Отме-

тим, что в работе [25] был исследован энергетический

спектр фуллерена С60 в рамках модели Хаббарда в

приближении среднего поля. Эти исследования пока-

зали, что спектр оптического поглощения фуллерена

С60, который был получен экспериментально, также

достаточно хорошо согласуется со спектром оптическо-

го поглощения фуллерена С60, который был получен

в рамках модели Хаббарда в приближении среднего

поля. Таким образом, хорошее соответствие между экс-

периментальными данными и теоретическими резуль-

татами показывает, что модель Хаббарда достаточно

хорошо описывает электронные свойства углеродных

наносистем.
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