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X.И. Жабборов1, *), Б.Е. Умирзаков1), И.Д. Ядгаров2)
1) Ташкентский государственный технический университет имени И.А.Каримова, Ташкент, Узбекистан
[bookmark: _GoBack]2) Институт ионно-плазменных и лазерных технологий АН РУз, Ташкент, Узбекистан
*) e-mail: xayitmurodjon@mail.ru

 Катализаторы в настоящее время рассматриваются как основа различных коммерческих процедур преобразования энергии и промышленных процессов [1]. Оптимизированные геометрии основного состояния вместе с длинами связей C−M (carbon-metal) разработанных комплексов приведены на рисунке 1. Из рисунка 1 очевидно, что расстояния связей взаимодействия между атомом углерода фуллерена C60 и переходным металлом наблюдаются в диапазоне от 1,91 до 2,10 Å, что в основном показывает хемосорбцию. Наименьшее расстояние взаимодействияn рассчитано для комплекса Ni@C60 (1,91Å) для каждой связи Ni−C, за которым следует комплекс Fe@C60 (2,08Å).
Рис.1 Рисунок 2. Оптимизированные структуры стабильных комплексов M@C60 (M=Ni−Ti-Fe) с расстояниями связей M−C, рассчитаны с использованием потенциала Airebo, Morse, Tersoff.
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Проведен модельный эксперимент взаимодействия атомов металла (Ni, Ti, Fe) с поверхности молекулы фуллерена С60. Наибольшее значение Eint комплекса Ni@C60 очень хорошо коррелирует с наименьшей длиной связи, связи M−C.
ЛИТЕРАТУРА

1. Yang, X.-F.; Wang, A.; Qiao, B.; Li, J.; Liu, J.; Zhang, T. Single atom catalysts: a new frontier in heterogeneous catalysis. Acc. Chem. Res. 2013, 46, pp. 1740−1748.

image1.png
& &




