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Очевидным фактором, определяющим селективность и последовательность 

радикального присоединения, является распределение электронной плотности 

фуллеренового каркаса. Пирамидальность рассматривается нами как «выход» 

углеродного атома из плоскости. Так, в графите и графене все атомы углерода лежат 

в плоскости и каждый из них лежит в узле трех гексагонов, каждый гексагон имеет 

валентный угол 120° и, соответственно, сумма валентных углов при данном атоме 

равна 360°. Молекула фуллерена имеет сферический каркас. Так, в фуллерене С60 

сумма валентных углов любого атома углерода равна 348°, что указывает на 

отклонение от плоскости на 12°. Поскольку фуллерен С60 является самым 

стабильным, это отклонение принимается за норму. Если же сумма валентных углов 

существенно ниже (пирамидальность выше), то полагают, что данный атом углерода 

может быть более реакционноспособным, чем атомы с более низкой 

пирамидальностью. 

Нами были проанализированы геометрические параметры – длины связей и 

суммы валентных углов при атомах углерода в молекулах следующих изомеров: 

46(C2v), 35(Сs), 30(С1), 28(C2), 32(C1) и 34(Сs). Получены максимальные, 

минимальные значения сумма валентных углов углеродных атомов, а также 

интервал, по которому происходило присоединение аддендов, соответствующий 

экспериментальным данным. Таким образом, нами впервые показано, что наиболее 

важным параметром, влияющим на картину расположения аддендов в реакции 

радикального присоединения к фуллерену С90, является электронная структура 

молекул исходного фуллерена. 

 


