Квантовохимическое исследование электронной структуры эндометаллофуллерена иттербия Yb@C60 и его гидроксилированных производных
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Эндометаллофуллерены (ЭМФ), в которых атом металла надёжно изолирован в безопасной для человека углеродной оболочке [1], могут найти медицинское применение в качестве радиофармацевтических препаратов. Эндометаллофуллерен Yb@C60 является перспективным прекурсором для ядерной медицины за счёт благоприятной для медицинского применения схемы радиоактивного распада некоторых изотопов иттербия [2]. Квантово-химическое исследование взаимодействия инкапсулированного атома с углеродной оболочкой в молекулах ЭМФ представляет интерес вследствие сложности и дороговизны их лабораторного синтеза, очистки и экспериментального изучения.
Методом теории функционала плотности (DFT) с применением гибридных функционалов PBE0 и B3LYP, высокоточных псевдопотенциалов малого атомного остова [3] и программного пакета Gaussian нами исследованы особенности эндоэдральной структуры и движения атомных ядер в комплексе Yb@C60 для квазивырожденных синглетного и триплетного электронных состояний. Определены равновесные конфигурации ядер, соответствующие минимумам и седловым точкам двулистной поверхности потенциальной энергии (PES), и энергетический эффект внедрения атома иттербия в полость фуллерена. Предсказан низкий потенциальный барьер для движения иттербия по внутренней поверхности фуллерена с избеганием центра молекулы и пятиугольных граней (рис. 1.). Вычислены ИК спектры, выполнен анализ натуральных заселённостей атомных орбиталей, оценены физико-химические свойства комплекса и эффекты гидроксилирования углеродной оболочки, окружающей атом тяжёлого металла.
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Рис. 1. Схематическое изображение фрагмента комплекса Yb@C60 и проекций критических точек, через которые проходят траектории движения атома Yb.
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