
Физика твердого тела, 1998, том 40, № 6

О дисклинационном подходе при описании структуры фуллеренов
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Обсуждаются возможности применения дисклинационного подхода при описании структуры и свойств
фуллеренов. Показано, что превращение плоского углеродного монослоя в сферическую макромолекулу
может быть представлено как результат введения 12 дисклинаций мощностью π/3 исходный слой.

Дисклинации являются по определению линейными
дефектами твердого тела, связанными с поворотами
областей материала при своем зарождении [1]. Обычно
дисклинации используются для описания структуры и
свойств кристаллов (например, металлов [2]), аморфных
твердых тел [3], жидких кристаллов [4], т. е. трехмерных
объектов. Хорошо известны примеры экспериментально-
го наблюдения дисклинаций в таких объектах. Однако
уже в самый начальный период развития дисклинацион-
ного подхода была рассмотрена возможность появления
дисклинаций в двумерных кристаллах [5], что было
инициировано наблюдениями особенностей структуры
вирусов и биологических мембран [6]. В двумерных
кристаллах дисклинации оказываются точечными дефек-
тами, в ядрах которых нарушается характерная для
данного кристалла поворотная симметрия. Например, в
кристаллах с квадратной решеткой через ядра дисклина-
ций могут проходить оси третьего или пятого порядка,
а в кристаллах с треугольной решеткой — оси пятого и
седьмого порядков [1,6].

При анализе структуры фуллеренов [7] пятизвенные
кольца в углеродной сетке могут рассматриваться как ло-
кальные нарушения симметрии исходной шестизвенной
графитовой сетки. Это позволяет считать пятизвенные
кольца дефектами (как будет показано далее, поло-
жительными клиновыми дисклинациями) в графитовом
двумерном кристалле. В настоящей работе обсуждают-
ся возможности применения дисклинационного подхода
при описании структуры и свойств фуллеренов.

Рассмотрим графитовый монослой, в котором ка-
ждый атом углерода связан ковалентными sp3-связями
с тремя соседями. Атомы образуют шестизвенную сетку
(рис. 1, a). Отдельное локализованное пятизвенное коль-
цо в таком монослое может быть получено с помощью
следующей процедуры: 1) произведем мысленный разрез
монослоя вдоль луча, исходящего из центра одного из
шестизвенных колец; 2) удалим сектор монослоя, одна
из сторон которого совпадает с разрезом, а угол при
вершине равен π/3 (рис. 1, b); 3) совместим проти-
воположные стороны клиновидного выреза так, чтобы
произошло восстановление ковалентных связей вдоль
разреза (для этого необходимо специальным образом
упруго деформировать всю сетку). В результате цен-

тральное шестизвенное кольцо превращается в пяти-
звенное (рис. 1, c). При этом других пятизвенных колец
в монослое не возникает, хотя шестизвенные кольца
оказываются упругоискаженными.

Описанная выше процедура однозначно соответствует
процессу образования положительной клиновой дискли-
нации мощностью ω = π/3 в континууме. Поэтому
искажения вблизи локализованного пятизвенного кольца
в плоском графитовом слое могут быть рассчитаны с
использованием результатов теории дисклинаций [1]. Из
этой теории следует, что введение дисклинаций в твердое
тело приводит к чрезвычайно высокой плотности латент-
ной (упругой) энергии W ∼ Gω2, где G — характер-
ный упругий модуль материала. В трехмерном твердом
теле латентная энергия может быть понижена только
в результате введения дополнительных экранирующих
дефектов, например дисклинаций противоположного зна-
ка. В двумерном кристалле имеется дополнительная
возможность снижения латентной энергии дисклинаций,
связанная с потерей устойчивости упругодеформирован-
ного тонкого слоя. В этом случае происходит выпу-
чивание графитового слоя с образованием конической
поверхности (рис. 1, d).

Появление в шестизвенном монослое семизвенных
колец соответствует введению описанным выше спосо-
бом отрицательных клиновых дисклинаций (рис. 2, a).
Релаксация упругой энергии отрицательных дисклинаций
происходит при этом путем преобразования плоского мо-
нослоя в седловидный (рис. 2, b). Можно предположить
введение более мощных положительных и отрицатель-
ных дисклинаций в графитовый монослой с ω = +2π/3,
ω = +π, ω = −2π/3, ω = −π и появление соот-
ветственно четырех-, трех-, восьми- и девятизвенных
колец. Отметим, что многозвенные углеродные кольца
часто рассматриваются при моделировании процессов
зарождения фуллеренов [8].

Из рис. 1 следует, что введение положительных дис-
клинаций (пятизвенных колец) вызывает искривление
(положительную гауссову кривизну) углеродного слоя.
При определенном числе дисклинаций поверхность слоя
оказывается замкнутой. При этом можно использовать
следующее соотношение для суммарной мощности дис-
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Рис. 1. Образование положительной дисклинации в графитовом монослое. a — шестизвенный монослой, b — образование
положительной дисклинации в монослое, c — дисклинация мощностью ω = +π/3 в шестизвенной сетке, d — формирование
конической поверхности.

Рис. 2. Отрицательная дисклинация в графитовом монослое. a — дисклинация мощностью ω = −π/3 в шестизвенной сетке,
b — формирование седловидной поверхности.
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Рис. 3. Дисклинации в фуллеренах. a — дисклинации мощ-
ностью ω = −π/3 в макромолекуле C60, b — дисклинации
мощностью ω+ = +π/3 и ω− = −2π/3 в фуллереновом
димере C116.

клинаций для замкнутой поверхности:

N∑
1

ωi = 2πχ, (1)

где ωi — мощность i-й дисклинации, N — число дис-
клинаций, χ — эйлерова характеристика поверхности:
для топологической сферы χ = 2, для топологического
тора χ = 0. Очевидно, что число шестизвенных колец,
которые не несут дисклинационного заряда, в замкнутой
поверхности может быть любым. Для топологической
сферы (а это, например, случай наиболее распространен-
ных фуллереновых макромолекул C60 и C70) минимально
возможное число дисклинаций мощностью ω = +π/3
равно 12, что в точности соответствует числу пятизвен-
ных колец при отсутствии других колец, за исключением
шестизвенных. Дисклинационная модель фуллереновой
макромолекулы C60 представлена на рис. 3, a: в графи-
товый монослой введено двенадцать дисклинаций, при
этом дисклинации расположены относительно друг друга
на одинаковом расстоянии, что диктуется симметрией
задачи и требованием минимальности энергии дально-
действующего взаимодействия между дисклинациями.
Наличие короткодействующего (химического) взаимо-
действия между ядрами дисклинаций приводит к необхо-
димости промежуточных шестизвенных колец, которые,
однако, не изменяют топологической сферичности про-
стейших фуллеренов.

В рамках дисклинационной модели могут быть объяс-
нены различные геометрические изменения в структуре
простых фуллеренов, а также строение более сложных
фуллеренов, например тороидальных и углеродных на-
нотрубок. Процессы деградации фуллеренов оказыва-
ются связанными с изменением числа N и мощности
ω дисклинации. Например, внешнее воздействие может
привести к трансформации двух соседних шестизвенных
колец в пару, состоящую из семизвенного и пятизвенного
колец, что на языке дисклинаций означает рождение
пары ”дефект–антидефект”, т. е. положительной и отри-
цательной дисклинаций. Другой пример, приведенный

на рис. 3, b, иллюстрирует изменение дисклинационного
содержания при формировании сильных ковалентных
связей между макромолекулами. Такой процесс возмо-
жен, если в результате внешнего воздействия молеку-
лы C60 частично разрушаются и теряют по несколько
атомов углерода [9,10]. В образующемся димере C116

содержатся уже двадцать положительных дисклинаций с
ω = +π/3 (двадцать пятизвенных колец). Дополнитель-
но также возникают четыре отрицательных дисклинации
с ω = −2π/3, которые моделируют восьмизвенные
кольца в месте соединения макромолекул. Очевидно, что
соотношение (1) для суммарной мощности дисклинаций
по-прежнему остается справедливым.

Обсуждаемое в данной работе геометрическое рассмо-
трение дисклинаций в фуллеренах, несомненно, должно
быть дополнено анализом их энергетических характери-
стик. Для этого может быть использована теория оболо-
чек, когда исходный графитовый монослой моделируется
тонкой упругой пластиной с заданной изгибной жестко-
стью. В результате энергетического анализа может быть
решена уже упоминавшаяся задача об устойчивости угле-
родного слоя с одной дисклинацией. Развитием подхода
будет вычисление сил взаимодействия между дисклина-
циями в оболочке, а также исследование взаимодействия
примесных атомов с ядрами дисклинаций.

Настоящая работа была выполнена в рамках Рос-
сийской научно-технической программы ”Фуллерены и
атомные кластеры”.
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