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超稳定的 C180 的质谱发现

李文莹 黄荣梯 庄马展 丁少乎 郑兰扩
(厦门大学化学系y 厦门)

自 85 年底以来，由于含有 60 个碳原子的原子簇的发现，关于其结构的理论与实验研究很

快成为化学界的一个热点.根据 Smalley 等的观点. 060 具有足球形的?心封闭掏型，由 20 个

六边形和 12 个五边形组成，围绕整个球而形成了 d个超共辄的大 π 键[JJ由于这一构型的元

美的对称性且理论计算也证明它具有很高的离域能，所以容易产生一种印象，即 060 是唯一具

有这样特殊构型与稳应性的碳原子簇.

最近，我们在质谱中除了 060 外p 还观察到也具有突出信号强度的。180. 实验在自制的激

光离子源飞行'时间质谱计上进行C2] 在实验中，波长为 1.06μm 的脉冲激光输出在样品表面

的功率密度达到 i明 W/em旦，激光蒸发产生的等离子体以飞行时间质谱分析，质谱计检测器

的增益 1()1， {，'j号记录装置的模数转换速度 107/9. 当样品为石墨时y 质谱观察到的原子簇离

子所含的碳原子数可高达近 HOO 个，因而可以对较高核的破原子簇进行研究.因 1 是C.~k 19i 

的正离子质谱，由连结 10 次采集的数据在加而戚、质谱中的横坐标已由飞行时间转换为成族

服原子数 EÌ1图不难看出:与其他大小的原子簇相比， 000 与 0180 的信号强度十分突出.
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实验观察到的 0180 及其他碳原子簇产生于石墨品体的碎片.在石墨中，碳原子以自p2 杂 1t

构成二维无限伸展的六边形格子与遍及全层的大 π 键，因而特别稳定.当它被激光裂解成λ小
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不等的碎片时，边缘碳原子的价键将不饱和.要使含有限个碳原子的原子簇恢复石墨晶体的稳

定性，只有使它背离原有的平面构型而翻卷成一个封闭体，这时其中的一些六边形必须蜕变成

五边形.根据 Euler 定理，这样一个多面体所含五边形的个数只能是 12 个，六边形的个数为

rn/2-10 个m 它只含五边形时，就是一个正十二面体.但是在正五边形中，碳原子间的夹角

有一定程度的变形，所以这些五边形的"缺陷U应当尽可能地为其他六边形所分离，而同时所构

成的多面体仍保持正十二面体的 Ib 点群的对称性，并且尽可能地趋于球形，使得可能生成遍

及全"球，~面的大 π 键. 060 就正可具有这样一个碳原子簇的理想构型，所以得到了化学家的高

度兴趣与重视.

但是 060 并不是唯一能具有 Ib 对称性的碳原子簇. 已经证明:所有具有 20币2+ba+♂〉

个顶点 (b、 o 均为正整数)的多面体都具有这样的对称性凹，而且

只有碳原子簇的"核刀数为 60 的倍数时，其 HOMO 才全满并有稳

定的电子构型(õJ， 060 仅是满足这些条件的碳原子簇中最小的一

个，也是在本文报道前唯一在质谱中被发现具有突出信号强度的

一个. 0180 显然也能满足上述条件，我们发现它在质谱中也有突

出的信号强度，就使得对碳原子簇的认识又推前了一步.

图 2 是 0180 构型的平视图.在 0180 中 ， 12 个五边形被 80 个

六边形分离得更远，"球面刀的曲率更小，所以应比 060 更稳定，这

已为以往的理论计算所证明(6J 由于 0180 中五边形所占的比例较
图 2 0180 的构型图

小，也许更容易生成.但是我们实验所观察的碳原子簇都由石墨的碎片形成，显然碎片越大产

生的几率就越小.所以尽管具有稳定构型的碳原子簇越大可能越稳定，但在质谱中并不一定也

具有较高的离子信号强度.目前我们正在分析更高核的破原子簇的质谱，以求对碳原子簇的结

构规律有更全面的认识.
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