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摘要  采用船式 F5和 F6与海燕式 F5和 F6分别表示富勒烯笼几何结构的两种平面图. 这些平面图

最大的优点是: (1) 不破坏富勒烯笼的空间对称性; (2) 可以非常清楚地展示出结构中 F5和 F6的配

位形式. 这为富勒烯笼的结构几何研究打下了基础, 对其量子化学及其性质的研究也有很大的帮助.

关键词  富勒烯笼  结构几何  船式  海燕式  对称

1985 年 9 月, Kroto 等人[1]发现了新的碳同素异型体 C60
[1]. 5 年后,   结晶形态的 C60被

分离出来[2], 后来又陆续发现了几种类似 C60 结构的碳. 由此, 名词富勒烯(Fullerenes)专用来

指以 C60为代表的 结构类似的碳同素异型, 并且进入了新的教材和各类书籍中.

富勒烯的结构[3]可以说是研究富勒烯性质和用途的基础, 一般从量子化学和结构几何学

两个角度去研究. 在富勒烯结构几何研究方面 ,  国外有些研究, 而国内则几乎没有. 本文针对

具有闭合电子壳层的稳定笼形结构(Fullerene cages, 简记为 Cn )进行了讨论, 提出了 Cn结构几

何的平面展示法, 这为其同分异构体结构系列对称性和结构演化的研究提供了基础.

1  研究目的

C60 是富勒烯家族中惟一能形成球面结构的富勒体, 采用截角二十面体(类似足球)来表示

C60结构, 每个顶点是碳原子, 每条边是键, C60结构由 12个五边形(记为 F5)和 20 个六边形(记

为 F6)组成, 其中 F5完全被 F6所分隔
[4]. 目前已经确定的富勒烯几何结构大致有 4 种[5], 即闭

合笼型(closed cage) 开口笼型(opened cage) 管型(tube)和圈型(torus). 本文所说的富勒烯笼,

主要指第 1类, 用 Cn表示. 本文所说的 Cn, 其稳定性的限制条件是: (1) Cn是一个封闭并且中

空的笼形凸多面体, 其顶点 棱 面之间的关系服从 Euler 定理, 而且仅由 F5和 F6组成, 其

F5与 F5之间不能相互共边和共点, 即要服从五边形孤立法则(IPR法则); (2) Cn中碳原子数(记

为 n)不能少于 60, 这是由于满足 IPR 法则的最小 Cn即为 C60. 另外, Cn中碳原子数必须为偶

数; (3) Cn中 F5的面数为 12, 是一个常数, F6的面数为(n − 20)/2; (4) Cn中的电子壳层完全封闭,

结构稳定.

Manolopoulos 等人[6]在 C34~C70 的理论几何结构研究中提出了同心圆式的分子二维形式图,

同时采用了数字式结构表达法, 例如 C60的结构式可以写为

   C60 = 56666656565656566565656565666665.                  (1)
此外, Yannoni, Iijima, Ebbesen, Heiney, Mistutaka, Hawkins和 Fowler等人[7~15]在 Cn结构几何

方面作出了巨大的贡献. 他们多采用立体结构图 分子二维图 立体透视图 扇形图等来表

示 Cn的结构.

    赫伟等人[16,17]根据 Cn的构成特点, 将 Cn 中的 F6 划分出不同的晶体化学位置, 借助 IPR

法则, 建立了 F6聚合度(Hexagon Polymerity Index, 简记为 HPI)的概念, 即 Cn中的 E6-6 (F6与

F6相交的棱数)数目与 Cn中总的 F6之比
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HPI E6-6 / F6 (3n − 120) / (n − 20).   (2)

在不违背 IPR 法则的前提下, Cn结

构中每个 F6 与相邻 F6 聚合的可能

性如图 1 所示. 其中图 1(c)和(d)是

聚合度相同但聚合型式不同的两种

可能的类型 . 他们分别采用符号

(F6)
6, (F6)

5, (F6)
4 和(F6)

3 表示, 其聚

合度分别用 hpi6, hpi5, hpi4, 和 hpi3

表示. 令 hpi6 , hpi5, hpi4和 hpi3分别

等于 A, B, C和 D, x, y, z和 u分别

为呈(F6)
6, (F6)

5, (F6)
4和(F6)

3配置的

面数, 则 Cn的 HPI可改写为

                        HPI  =  (Ax By Cz Du)  /  (x y z u),                   (3)

其中 x y z u = (n  − 20) / 2 (x, y, z和 u为正整数或零). (3)式是一个不定方程, 如果方程(3)

能求出正整数解, Cn的结构表达式如下所示:

12(F5)  + x(F6)
6

 +  y(F6)
5

 +  z(F6)
4

 +  u(F6)
3 , (4)

例如 C60的结构可表示为

C60[12(F5)  + 0(F6)
6

 +  0(F6)
5

 +  0(F6)
4

 +  20(F6)
3]. (5)

这样, 关于 Cn 几何结构表达法的课题就被基本解决了, 这种方法非常简单明了, 只要质

谱测出的 Cn存在, 则与 Cn对应的方程(3)必定有正整数解.

回顾众多的研究现状后不难发现, 目前尚未有人系统地指明在 n 大于 60 时 Cn几何结构

可能存在的形式. 在讨论 n 大于 60 时, 这些结构中哪些能存在 如果存在, 其结构表达式如

何?其对称型是什么?传统的 Cn 的结构图示法, 包括空间立体实图 透视图 同心圆图 扇形

图等各有优缺点, 其中最大的不足是无法准确地反映结构的对称细节  结构的对称型式和可

能的演化形式. 本研究的主要目的就是力图找寻一种既能反映结构表达式, 又能清晰地反映

结构细节和所有对称要素的图示法.

2  结构的平面展示法

本文中我们提出的平面展示图包括两个系列 其一是 F6的横排图, 称为船式图, 即将 F6

的长对角线水平放置, 短对角线直立放置, 同时将 F6等面积作出, 而 F5则采用少一条边的 F6

来替代. 以 C70(图 2(a))为例, 在图上用同一字母标出的点表示在富勒烯笼立体图上是同一个

顶点. 左右折叠后, 图 2(a)中顶上加黑的线段 ia, ac, ce, eg和 gi正好组合成 1个 F5, 图 2(a)底

上加黑的线段 no, oq, qs, su和 un也正好组合成 1个 F5. 对称要素也很容易从图上找到, 很明

显, C70 的对称型是 D5h. 这种平面图在折叠成立体的笼形结构时, 将沿 F6 的短对角线方向折

叠两次(图 2 (b)), 这时整个结构在一定程度上产生不规则的折叠. 从侧视角度看, F6 被折叠成

船形 . 很明显图 2(a)中有 12 个 F5和 25 个 F6, 碳原子数 n 为 25 2  +  20  = 70. 而且可以看

出, 其结构表达式为

C70 [12(F5)  +  0(F6)
6

 +  0  (F6)
5

 + 15(F6)
4+10(F6)

3]. (6)

图 1  在 Cn中的每个六边形与相邻六边形聚合的 5种

可能配置
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其二是 F6的混排图, 称为海燕式图. 即将有两个直角的 F5插入到 F6中去, 中间分隔 F5的 F6

的长对角线直立放置, 短对角线水平放置, 而连接顶底面 F6 或 F5 的 F6 的长对角线依然是水

平放置, 和图 2一样, 图 3左右折叠后, 顶上加黑的线段 ab, bc, cd, de, ef和 fa正好组合成 1

个 F6, 而图 3底上加黑的线段 kl, lm, mn, no, op和 pk也正好组合成 1个 F6, 对称要素非常容

易从示意图上找到, 很明显, C90 和 C96的对称型分别是 C2v 和 D6h (图 3). 这种平面图在折叠

成立体的笼形结构时, 沿 F6的长对角线方向折叠即可. 从侧视的角度看, F6折叠为“海燕形”.

很明显, 图 3表示的结构表达式分别为

C90 [12(F5)  +  1(F6)
6 + 8(F6)

5 + 26(F6)
4

  + 0(F6)
3], (7)

C96 [12(F5) + 2(F6)
6 + 12(F6)

5 + 24(F6)
4 +   0(F6)

3]. (8)

Cn结构(当 n > 60时)中 F6为空间立体形式, 不是平面形式. 这种平面展示图在研究 Cn结

构几何中显示了许多优越性, 这种方法最大的优点是能一目了然地显示出 Cn 的空间对称性 .

另外, 由于每个 F6和 F5 在 Cn 中的具体配位形式非常清楚, 其对称要素的位置很容易揭示出

来. 从外观上看, 去掉图 2 和 3 顶点的符号后, 整个结构非常美观, 在我们下一篇论文中将会

发现,在研究 Cn结构中非常普遍的左右手形现象时, 所采用的海燕式图显示了它的优势, 同时

发现具体的 Cn 结构中有的只能用船式图, 有的只能用海燕式图, 有的两种都可以使用, 这取

决于具体的 Cn结构.

3  结语

对比各种结构表示图, 可以看到所创立的船式和海燕式图在研究 Cn结构时具有不可替代

图 3  海燕式图
(a) C90的结构平面图, (b) C96的结构平面图

图 2  船式图
(a) C70结构的船式图, (b) 折叠方向示意图



  第 45卷 第 16期  2000年 8月 简 报

1784

的优越性. 它能反映结构的对称特点, 直观地表达每个结点的几何环境, 非常容易推导出结构

表达式, 揭示结构细节以及反映 F5和 F6的晶体化学状态.
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