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1 
Аннотация. 
Актуальность и цели. Целью данной работы является исследование энер-

гетические спектров, уравнения на химпотенциал, энергии основного состоя-
ния и плотности электронного состояния золотых фуллеренов, содержащих 
32, 42 и 50 атомов золота.  

Материалы и методы. Для описания свойств золотых фуллеренов мы по-
строили теоретическую модель, в рамках которой можно вычислить физико-
химические характеристики исследуемых фуллеренов из атомов золота. Исхо-
дили из того, что энергии s-электронов в атоме Au лежат ниже по сравнению  
с энергиями d-электронов, поэтому за транспортные и другие физико-хими-
ческие свойства в исследуемых наносистемах отвечают d-электроны. Для ре-
шения этой задачи использовали модель Хаббарда. 

Результаты. Вычислены и исследованы антикоммутаторные функции 
Грина, получены уравнения на химпотенциал, построены энергетические 
спектры. Затем были вычислены энергии основного состояния и плотность 
электронных состояний в модели Хаббарда в приближении статических флук-
туаций. 

Выводы. Исследования показали, что все три фуллерена являются стабиль-
ными, энергия основного состояния в перерасчете на один атом фуллерена по-
казала, что фуллерен Au50 из рассматриваемых фуллеренов самый стабильный. 
Следует отметить, что золотые фуллерены, состоящие из атомов благородного 
металла, обладают полупроводниковыми свойствами. Поведение ширины за-
прещенной энергии по мере увеличения числа атомов в фуллерене позволяет 
прогнозировать переход полупроводник–метал в случае более тяжелых фул-
леренов, состоящих из большего числа атомов золота. 

Ключевые слова: золотые фуллерены, энергетический спектр, нанострук-
туры, модель Хаббарда, антикоммутаторная функция Грина. 

 
G. I. Mironov, M. V. Sokolov 

PHYSICAL AND CHEMICAL PROPERTIES  
OF GOLD FULLERENES 

 
Abstract. 
Background. The purpose of this work is to study the energy spectra, equations 

for the chemical potential, the ground state energy and the density of the electronic 
state of gold fullerenes containing thirty two, forty two and fifty gold atoms. 

Materials and methods. To describe the properties of gold fullerenes, we built a 
theoretical model within which we can calculate the physicochemical characteristics 
of the fullerenes under study from gold atoms. We proceeded from the fact that the 
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energies of s-electrons in the Au atom are lower compared with the energies of d-
electrons, therefore, d-electrons are responsible for the transport and other physico-
chemical properties in the nanosystems under study. To solve this problem, we use 
the Hubbard model. 

Results. The anticommutator Green's functions were calculated and investigated, 
equations for the chemical potential were obtained, and energy spectra were also 
constructed. Then, the ground-state energies and the density of electron states in the 
Hubbard model were calculated in the static fluctuation approximation. 

Findings. Studies have shown that all three fullerenes are stable, the ground state 
energy per one fullerene atom showed that the fullerene Au50 of the fullerenes in 
question is the most stable. It should be noted that gold fullerenes consisting of no-
ble metal atoms have semiconductor properties. The behavior of the forbidden ener-
gy width with increasing number of atoms in fullerene allows predicting the semi-
conductor-metal transition in the case of heavier fullerenes consisting of a larger 
number of gold atoms. 

Keywords: gold fullerenes, energy spectrum, nanostructures, Hubbard model, 
Green's anticommutator function. 

Введение 

После открытия фуллерена С60 в 1986 г. [1] начались поиски фуллере-
ноподобных систем из других атомов, в том числе из атомов золота. Первое 
доказательство существования золотых фуллернов с Au16 по Au20 [2] было да-
но в 2006 г. Исследования золотых фуллеренов показали, что они обладают 
уникальными электрофизическими [3–5], оптическими [6, 7], электрохимиче-
скими [8] свойствами. Помимо фундаментального интереса, поиск полых  
золотых структур был обусловлен тем, что в конце 80-х гг. прошлого века  
в [9, 10] было выявлено, что наночастицы золота проявляют каталитическую 
активность при протекании некоторых химических процессов, эти работы 
вызвали большой интерес к физике и химии наночастиц золота, особенно по-
лых наноструктур из атомов золота [6].  

Вскоре после обнаружения золотых фуллеренов [2, 6] появились теоре-
тические работы [11, 12]. Полученные результаты позволили в некоторой 
степени понять, почему инертный металл золота на наноуровне начинает 
проявлять селективные каталитические свойства. Практически в то же время 
появилась работа [13], в которой численно в рамках теории функционала 
плотности (density functional theory, DFT) была определена структура фулле-
рена Au20 и найдены значения энергии ионизации и энергии сродства к элек-
трону, которые позволяют в определенной степени интерпретировать катали-
тические свойства Au20. Результаты, полученные в [11–13], позволили объяс-
нить результаты более ранних экспериментальных исследований нанокласте-
ров золота в [14–16]. В случае золотых фуллеренов рассматриваемые кванто-
вые системы являются сильнокоррелированными системами, которые харак-
теризуются своими особенностями, даже заполнение электронами уровней 
энергий систем с сильными корреляциями отличается от обычных ферми-
систем. Энергетический спектр, полученный с учетом того, что пи-электрон-
ная система является системой с сильными корреляциями, позволила объяс-
нить результаты как оптических, так и других экспериментов [17–19]). Сле-
дует отметить, что в опубликованной недавно работе [20] также отмечена 
важная роль учета эффекта сильных корреляций. 
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На рис. 1 представлены модели золотых фуллеренов. 
 

 

Рис. 1 

1. Использованные методы 

Для описания свойств золотых фуллеренов мы построили теоретиче-
скую модель, в рамках которой можно вычислить физико-химические харак-
теристики исследуемых фуллеренов из атомов золота. Исходили из того, что 
энергии s-электронов в атоме Au лежат ниже по сравнению с энергиями  
d-электронов, поэтому за транспортные и другие физико-химические свой-
ства в исследуемых наносистемах отвечают d-электроны. Реальный атом зо-
лота при построении модели мы представили в виде квантовой системы, в ко-
торой d-электрон движется вокруг положительно заряженного иона, состав-
ленного из ядра и всех остальных, кроме d-электрона, электронов. В исследу-
емых наносистемах из-за перекрывания волновых функций соседних атомов 
золота d-электроны могут туннелировать – перескакивать от одного атома  
к соседнему. В этом случае надо учесть то, что в результате перескоков элек-
тронов на узле решетки могут оказаться два электрона с противоположно 
ориентированными проекциями спинов, поэтому возникает необходимость 
учета энергии кулоновского отталкивания двух электронов, оказавшихся на 
одном узле наносистемы. Таким образом, мы пришли к модели Хаббарда. 

Гамильтониан для моделей фуллеренов можно записать в виде [21]: 

 ( )' '

'1 1,

( )
N N N

f ff f f ff f
f ff f

H n n B a a a a U n n+ +
σ σ↑ ↓ ↑ ↓σ σ

= =≠ σ

= ε + + + +   ,   

где N – число атомов в фуллерене; ε – собственная энергия электрона; U – 
энергия кулоновского взаимодействия электронов на одном узле наносисте-
мы; B – интеграл перескока электрона с узла на соседний узел за счет тепло-

вых флуктуаций и энергии поля наносистемы; ,    f fa a+
σ σ  – операторы рожде-

ния и уничтожения электрона на узле f c проекцией спина σ; f – индекс, нуме-
рует узлы фуллерена; σ – проекция спина электрона (принимает два значения: 
σ ,=↑ ↓ ). 
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2. Решение 

Гамильтониан Хаббарда для фуллерена, состоящего из 32 атомов золо-
та (рис. 1), представим в виде 

 
0

ˆ ˆH H V= + ,  (1) 

 ( )
32

0
1

f f
f

H n n↑ ↓
=

= ε + +  

 ( )32

' '' '
' 1

f f f ff f f f
f f

B a a a a a a a a+ + + +
↑ ↑ ↓ ↓↑ ↑ ↓ ↓

≠ =
+ + + + ,  (2)  

 
32

1

ˆ
f f

f

V U n n↑ ↓
=

=  . (3) 

Введя представление Гейзенберга для операторов рождения частиц 

( ) ( ) ( ) ( )exp 0 expf fa H a H+ +
σ στ = τ − τ , itτ =  – мнимое время, 

получим следующие уравнения движения: 

( ) ( ) ( ) ( )
1 1 2 3

d
a a Ba Ba

d
+ + + +
↑ ↑ ↑ ↑τ = ε τ + τ + τ +

τ
 

( ) ( ) ( ) ( )14 5 6 1
Ba Ba Ba Un a+ + + +

↓↑ ↑ ↑ ↑+ τ + τ + τ + + τ ,  

 ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2 2 1 3 6 7

d
a a Ba Ba Ba Ba

d
+ + + + + +
↑ ↑ ↑ ↑ ↑ ↑τ = ε τ + τ + τ + τ + τ +

τ
  (4) 

( ) ( ) ( )210 11 2
Ba Ba Un a+ + +

↓↑ ↑ ↑+ τ + τ + τ   

… 

( ) ( ) ( ) ( )
32 32 18 19

d
a a Ba Ba

d
+ + + +

↑ ↑ ↑ ↑τ = ε τ + τ + τ +
τ

 

( ) ( ) ( ) ( )3221 23 30 32
Ba Ba Ba Un a+ + + +

↓↑ ↑ ↑ ↑+ τ + τ + + τ + τ .  

Решение системы дифференциальных уравнений (4) будем искать в 
приближении статических флуктуаций [22, 23]. Для этого введем оператор 
флуктуации числа частиц следующим образом: 

 f f fn n nσ σ σ= + Δ ,  (5) 

где 1,32f =  и ,σ =↑ ↓ ; 

1 2 31 32n n n nσ σ σ σ= = … = = . 

То есть оператор числа частиц представляем в виде суммы среднего 
значения числа частиц и оператора флуктуации числа частиц. 
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Уравнения движения (4) запишутся в следующем виде: 

( ) ( ) ( ) ( )11 1 2

d
a Un a Ba

d
+ + +

↓↑ ↑ ↑τ = ε + τ + τ +
τ

 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )13 4 5 6 1
Ba Ba Ba Ba U n a+ + + + +

↓↑ ↑ ↑ ↑ ↑+ τ + τ + τ + τ + Δ τ ,  

( ) ( ) ( ) ( ) ( )12 2 1 3

d
a Un a Ba Ba

d
+ + + +

↓↑ ↑ ↑ ↑τ = ε + τ + τ + τ +
τ

 

 ( ) ( ) ( ) ( ) ( )26 7 10 11 2
Ba Ba Ba Ba U n a+ + + + +

↓↑ ↑ ↑ ↑ ↑+ τ + τ + τ + τ + Δ τ ,  (6) 

… 

( ) ( ) ( ) ( )132 32 18

d
a Un a Ba

d
+ + +

↓↑ ↑ ↑τ = ε + τ + τ +
τ

 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )3219 21 23 30 32
Ba Ba Ba Ba U n a+ + + + +

↓↑ ↑ ↑ ↑ ↑+ τ + τ + τ + τ + Δ τ .  

Введем представление для операторов, которое будем называть «пред-
ставлением типа представления взаимодействия» [22, 23] следующим обра-
зом: 

( ) ( )0H H
f f

a e a e+ τ + − τ
↑ ↑τ = =  

0 0 0 0 0 0(0) ( )H H H H H HH H
f f

e e e a e e e e a eτ − τ τ − τ τ − ττ + − τ +
↑ ↑= = τ , 

где 1,32f =  и ,σ =↑ ↓ , 0H  – оператор в гамильтониане (1), описывающий 

собственную энергию электрона, с учетом переопределения fUn ↓ε → ε +  

(для простоты вычисления возьмем σ =↑ , а для σ =↓  будет аналогично). Для 

оператора ( )
f

a+
↑ τ  уравнение движения имеет вид 

 ( ) ( )ff f

d
a U n a

d
+ +

↓↑ ↑τ = Δ τ
τ
   .  (7) 

Произведя непосредственные вычисления, можно показать, что 

0f
d

n
d ↓Δ ≈

τ
 . 

Следовательно, оператор флуктуации в представлении типа представ-
ления взаимодействия не зависит от времени: 

( )0 (0)f fn n↓ ↓Δ ≈ Δ . 

Поэтому уравнение движения для оператора на правой стороне (7) бу-
дет иметь следующий вид: 

 ( ) ( ) ( ) ( ) ( )1 1 2 .f f f f ff f f

d
n a Un n a U n n a

d
+ + +

↓ ↓ ↓ ↓ ↓↑ ↑ ↑Δ τ = − τ + − Δ τ
τ

     (8) 
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Система дифференциальных уравнений (7), (8) имеет следующее  
решение: 

( ) ( )( ) ( ) ( ) ( )1 0 exp 0 exp (1 )f f f ff f
a n Un n a U n+ +

↓ ↓ ↓ ↓↑ ↑τ = − − τ + − τ +   

 ( ) ( ) ( ){ }0 exp (1 ) expf f ff
n a U n Un+

↓ ↓ ↓↑+Δ − τ − − τ .  (9) 

Второе решение приводить не будем, поскольку для дальнейших рас-
суждений нам достаточно иметь решение (9). Из (6) следует, что решение для 
оператора рождения будет иметь вид 

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )0 0 0 0exp τ 0 exp τ 1 exp τ 0 exp τff f f
a H a H n H a H+ + +

↓↑ ↑ ↑τ = − = − − ×   

( ) ( ) ( ) ( ) ( )( )0 0exp exp τ 0 exp τ exp 1f f ff
Un n H a H U n+

↓ ↓ ↓↑× − τ + − − τ +  

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )0 0 0 0+exp τ 0 exp τ exp τ 0 exp τf f
H n H H a H+

↓ ↑Δ − − ×  

( )( ) ( ){ }exp 1 exp  f fU n Un↓ ↓× − τ − − τ =  

( ) ( ) ( ) ( )1 exp ( )exp (1 )f f f ff f
n a Un n a U n+ +

↓ ↓ ↓ ↓↑ ↑= − τ − τ + τ − τ +  

 ( ) ( ) ( )( ) ( ){ }1 exp 1 exp ,f ff
n a U n Un+

↓ ↓ ↓↑+Δ τ τ − τ − − τ  (10) 

где 

( ) ( ) ( ) ( )0 0exp τ 0 exp τ ,
f f

a H a H+ +
↑ ↑τ = −   

 ( ) ( ) ( ) ( )0 01 10 exp τ 0 exp τn H n H↓ ↓Δ = Δ − .  (11) 

Уравнения движения для операторов (6) с учетом (10) примут вид 

( ) ( ) ( ) ( )11 1 2

d
a Un a Ba

d
+ + +

↓↑ ↑ ↑τ = ε + τ + τ +
τ

 

( ) ( ) ( ) ( )
3 4 5 6

Ba Ba Ba Ba+ + + +
↑ ↑ ↑ ↑+ τ + τ + τ + τ ,  

( ) ( ) ( ) ( )12 2 1

d
a Un a Ba

d
+ + +

↓↑ ↑ ↑τ = ε + τ + τ +
τ

 

 ( ) ( ) ( ) ( ) ( )
3 6 7 10 11

Ba Ba Ba Ba Ba+ + + + +
↑ ↑ ↑ ↑ ↑+ τ + τ + τ + τ + τ ,  (12) 

… 

( ) ( ) ( ) ( )132 32 18

d
a Un a Ba

d
+ + +

↓↑ ↑ ↑τ = ε + τ + τ +
τ

 

( ) ( ) ( ) ( )
19 21 23 30

.Ba Ba Ba Ba+ + + +
↑ ↑ ↑ ↑+ τ + τ + τ + τ   
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Решив систему дифференциальных уравнений (12) c помощью Maple, 
получим 

( ) ( ) ( ) ( )( )({ 11 1
0 1  0,02exp 2,451a a n B+ +

↓↑ ↑
τ = ⋅ − ⋅ ε − τ +  

( )( ) ( )( )0,23exp 0,215 0,082exp 4,392B B+ ε + τ + ε + τ +   

( )( ) ( )( )0,168exp 2,156 0,15exp 2,3B B+ ε − τ + ε + τ +   

( )( ) ( )( )0,266exp 1,303 0,0266exp 5,653B B+ ε − τ + ε + τ +   

( )( )) ( )( )(10,057exp 2,653 0,02exp 2,451B n U B↓
 + ε − τ ⋅ ⋅ ε + − τ +    

( )( ) ( )( )0,23exp 0,215 0,082exp 4,392U B U B+ ε + + τ + ε + + τ +   

( )( ) ( )( )0,168exp 2,156B 0,15exp 2,3BU U+ ε + − τ + ε + + τ +   

( )( ) ( )( )0,266exp 1,303 0,0266exp 5,653U B U B+ ε + − τ + ε + + τ +  

 ( )( )) }0,057exp 2,653U B + ε + − τ  ,  (13) 

( ) ( ) ( ) ( )( )({ 12 2
0 (1 ) 0,2exp 0,138exp 2,451a a n B+ +

↓↑ ↑
τ = ⋅ − ⋅ ετ + ε − τ +   

( )( ) ( )( )0,049exp 2,156 0,012exp 0,215B B+ ε − τ + ε + τ +   

( )( ) ( )( ) ( )( )0,101exp 4,39 0,2exp 2 0,16exp 2,3B B B+ ε + τ + ε − τ + ε + τ +   

( )( ) ( )( )0,09exp 1,303 0,034exp 5,653B B+ ε − τ + ε + τ +   

( )( )) ( )( )(10,016exp 2,653 0,2expB n U↓
 + ε − τ ⋅ ε + τ + ⋅   

( )( ) ( )( )0,138exp 2,451 0,049exp 2,156U B U B+ ε + − τ + ε + − τ +   

( )( ) ( )( )0,012exp 0,215 0,101exp 4,392U B U B+ ε + + τ + ε + + τ +   

( )( ) ( )( )0,2exp 2 0,16exp 2,303U B U B+ ε + − τ + ε + + τ +   

 ( )( ) ( )( )) }0,034exp 5,653 0,016exp 2,653U B U B + ε + + τ + ε + − τ  .   (14) 

Найдем с помощью решений для (13) и (14) фурье-образы антикомму-
таторных функций Грина: 

1 1 1
11

0,02(1 ) 0,23(1 ) 0,082(1 )
|

2 2,451 0,215 4,392E
n n ni

a a
E B E B E B

+ ↓ ↓ ↓
↑↑

− − −
= + + +π − ε + − ε − − ε −

 

1 1 1 10,168(1 ) 0,15(1 ) 0,266(1 ) 0,026(1 )

2,156 2,3 1,303 5,653

n n n n

E B E B E B E B
↓ ↓ ↓ ↓− − − −

+ + + + +
− ε + − ε − − ε + − ε −
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1 1 10,057(1 ) 0,02 0,23

2,653 2,451 0,215

n n n

E B E U B E U B
↓ ↓ ↓−

+ + + +
− ε + − ε − + − ε − −

 

1 1 10,082 0,168 0,15

4,392 2,156 2,3

n n n

E U B E U B E U B
↓ ↓ ↓+ + + +

− ε − − − ε − + − ε − −
 

 1 1 10,266 0,026 0,057

1,303 5,653 2,653

n n n

E U B E U B E U B
↓ ↓ ↓ 

+ + + − ε − + − ε − − − ε − + 
,  (15) 

1 1 1
22

0,2(1 ) 0,138(1 ) 0,049(1 )
|

2 2,451 2,156E
n n ni

a a
E E B E B

+ ↓ ↓ ↓
↑↑

− − −
= + + +π − ε − ε + − ε +

 

1 1 1 10,012(1 ) 0,101(1 ) 0,2(1 ) 0,16(1 )

0,215 4,392 2 2,303

n n n n

E B E B E B E B
↓ ↓ ↓ ↓− − − −

+ + + + +
− ε − − ε − − ε + − ε −

  

1 1 1 10,09(1 ) 0,034(1 ) 0,016(1 ) 0,2

1,303 5,53 2,653

n n n n

E B E B E B E U
↓ ↓ ↓ ↓− − −

+ + + + +
− ε + − ε − − ε + − ε −

 

1 1 10,138 0,049 0,012

2,451 2,156 0,215

n n n

E U B E U B E U B
↓ ↓ ↓+ + + +

− ε − + − ε − + − ε − −
 

1 1 10,101 0,2 0,16

4,392 2 2,303

n n n

E U B E U B E U B
↓ ↓ ↓+ + + +

− ε − − − ε − + − ε − −
 

 1 1 10,09 0,034 0,016

1,303 5,653 2,653

n n n

E U B E U B E U B
↓ ↓ ↓ 

+ + + − ε − + − ε − − − ε − + 
.  (16) 

В фуллерене Au32 есть 12 атомов (включая первый узел), координаци-
онное число которых равно 5, остальные 20 атомов (включая второй атом) 
окружены 6 атомами, поэтому функции Грина (3) и (4) отличаются друг от 
друга. 

Полюсы фурье-образа функции Грина описывают энергетический 
спектр золотого фуллерена. Полюса определяются из условия равенства нулю 
знаменателей дробей, входящих в состав функции Грина. Числители опреде-
ляют вероятности нахождения электронов на соответствующих уровнях энер-

гии. Например, 10,02(1 )

2,451

n

E B
↓−

− ε +
 говорит нам о том, что электрон с вероятно-

стью 10,02(1 )n ↓−  находится на уровне энергии 2,451E B= ε − .  

Аналогично получим и для фуллеренов, содержащих 42 и 50 атомов. 

3. Результаты 

3.1. Химический потенциал 

Химпотенциал – это аналог энергии Ферми при конечных температу-
рах. Зависимость ( )Ne f= μ  ( ( )Ne f= ε ) показывает, как изменяется количе-

ство электронов в зависимости от химпотенциала μ (в нашем случае в зави-
симости от собственной энергии ε). 



Известия высших учебных заведений. Поволжский регион 

University proceedings. Volga region 68

Уравнения на химический потенциал определяют соответствие значе-
ния собственной энергии электронов от количества электронов в рассматри-
ваемой структуре. Уравнения на химический потенциал золотых фуллеренов 
рассчитаны при следующих параметрах: B = –1 эВ, U = 8,85 эВ. Из графиче-
ского вида (рис. 2) уравнения на химпотенциал следует, что в случае элек-
тронейтрального фуллерена Au32 собственная энергия 2,93 эВ.ε =  

 

 

 

Рис. 2. Уравнения на химический потенциал золотых фуллеренов с 32, с 42 и  
с 50 атомами при значениях параметров модели 8,85 эВ, 1эВU B= = −  

2.2. Энергетический спектр и электронная плотность 

Для построения энергетического спектра зададим значения собствен-
ной энергии электрона, полученные из химпотенциала, интеграла перескока 
электрона с узла на соседний узел и кулоновского потенциала: B = –1 эВ,  
U = 8,85 эВ и ε = –2,93 для Au32, ε = –2,83 для Au42, ε = –2,93 для Au50 (рис. 3–8).  

В спектрах нижние уровни образуют нижнюю хаббардовскую подзону 
(аналог валентной зоны) и верхние образующие верхнюю хаббардовскую 
подзону (аналог зоны проводимости). Ширина нижней и верхней подзон 
D = 8,306 для Au32, D = 8,276 для Au42, D = 8,574 для Au50, ширина зоны за-
прещенной энергии Δ = 0,544 для Au32, Δ = 0,574 для Au42, Δ = 0,276 для Au50.  
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Рис. 3. Энергетический спектр и электронная плотность атома  
фуллерена Au32, связанного с пятью соседними атомами 

 

 

Рис. 4. Энергетический спектр и электронная плотность атома  
фуллерена Au32, связанного с шестью соседними атомами 

 

 

Рис. 5. Энергетический спектр и электронная плотность атома  
фуллерена Au42, связанного с пятью соседними атомами 
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Рис. 6. Энергетический спектр и электронная плотность атома  
фуллерена Au42, связанного с шестью соседними атомами 

 

 

Рис. 7. Энергетический спектр и электронная плотность атома  
фуллерена Au50, связанного с пятью соседними атомами 

 

 

Рис. 8. Энергетический спектр и электронная плотность атома  
фуллерена Au50, связанного с шестью соседними атомами 
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Плотности электронного состояния дают более полную информацию об 
электронной структуре рассматриваемых фуллеренов. Из анализа графиков 
для плотности электронного состояния следует, что вблизи энергии Ферми 
плотность состояния возрастает по мере увеличения размера золотого фулле-
рена. Пики на рисунках соответствуют особенностям Ван Хова, эти особен-
ности позволяют рассчитать оптические свойства золотых фуллеренов. 

3.3. Энергия основного состояния 

Для рассмотренных фуллеренов была рассчитана энергия основного 
состояния [24] (рис. 9). Энергия основного состояния зависит от вероятности 
перескока электронов с узла на узел. Чем интенсивнее электроны переходят 
на соседние узлы, тем фуллерен становится более стабильным, энергия тако-
го состояния будет ниже. При фиксированном значении интеграла перескока 
с увеличением кулоновского потенциала энергия основного состояния нано-
системы начинает расти, степень устойчивости состояния уменьшается и 
принимает постоянное значение в области сильной связи. 

 

  

 

Рис. 9. Энергия основного состояния золотых фуллеренов с 32, с 42 и с 50 атомами  
в зависимости от /x U B=  при значениях параметров модели 8,85 эВ, 1эВU B= = −  

 
Анализ графиков для энергии основного состояния показывает, что все 

три фуллерена из атомов золота являются стабильными, стабильность фулле-
ренов повышается по мере увеличения количества атомов в фуллерене. 
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Заключение 

Энергетический спектр для 32 атомов состоит из 10 уровней энергии  
в подзоне, наличие 8 уровней энергии в подзоне для атома, окруженного пя-
тью соседними атомами, означает, что эти девятый и десятый уровни есть, 
только вероятность нахождения электронов на этих двух уровнях энергии 
равна нулю, аналогично и для остальных фуллеренов; для 42 атомов – из 9 и 
12, и для 50 атомов – из 30 и 12 уровней. Ширина запрещенной энергии для 
32 атомов D = 0,544 эВ, для 50 D = 0,276 эВ. Энергия основного состояния, 
приходящаяся на один атом, ниже для Au50, этот фуллерен будет являться бо-
лее стабильным.  

Таким образом, приближение статических флуктуаций в рамках модели 
Хаббарда позволяет исследовать свойства наноструктур из атомов золота. 
Вычисление энергии основного состояния фуллерена в общем случае позво-
ляет судить о стабильности исследуемых фуллеренов из атомов золота. 
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