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新型纯碳物质
�

—碳素多面体原子簇

夏 坚 王 卫

�墓拙课部�

摘 要

本文介绍 了一种 由五元和六元碳环多边形构成的中空球状碳素分子—碳素多

面体原于簇
，

其独特的结构带来一 系列不 同寻常的物理和化学性质
，
具有广泛而潜

在的用途
。

关键词
�

碳素原子簇 � 结构 � 性质
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，

一种新发现的物反正狂带来化学界的一场重大革命
，

引起了物理学界
、

化学界

以至天文切理学界的震惊和瞩 目
，

各国科学家纷纷投入到这一崭新的研究领域
。

这种新物质

叫做碳素多面体原子簇 ��� 。�������汀������。 。 �
，
它具有独特的多面体结构

，
是继金刚石和石

墨之后的第三种有规形态纯碳物质气 科学家们预测它在高能电池
、

计算机芯片
、

燃料
、

太空

火箭推进剂
、

高压研究甚至癌症的治疗等方面具有广泛的潜在用途
。

本文就这一物质的发现
、

制备
、

结构及性质等作一简单介绍
。

� 发现
、

制备及命名

碳是 自然界最丰富和最重要的元素之一
，

有机物中都含碳
，

但以纯碳形式存在的物质却

不多
。

在所有的化学教科书中
，

都会看到有关纯碳单质只有两种有规同萦异形体
，
即金刚石

和石墨
。

在这两种物质中
，

碳原子按照一定的排布规则结合在一起
，

由于排布规则不同
，

使

它们具有截然不同的性质 �如图 �所示�
。

在金刚石结构中
，

每个碳原子通过 ��，
杂化轨道而

同相邻的四个碳原子以 占键相连接
，

排布成正四面体结构
。

这种晶体网格的键力很强
，
�一�

相互连接构成十分稳定的三维骨架网络
，

整块金刚石实际上是一个碳的大分子
。

因此
，
金刚

石硬度极大并具有高熔
�

点
、

稳足
、

不导电等特性
。

石墨是由碳原子的六方形环以片状结构而

组成的
，

层与层之间没有化学键
，

靠相对较弱的分子间力结合在一起
，

相互之间容易滑动
。

所

以石墨具有良好的润滑性
。

在石墨的平面六边形环结构中
，

每个碳原子以 ��
�

杂化轨道同另外

本文于 ����年 �月 �� 日收到
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三个碳原子形成一个 占键
，

结构上是平蔺三角形的
。

�一 �诈拭行成 七限仰展的平面层
，

�司一

层内所有碳原子各自贡献出一 个 �二 电子而形成平面离域大
�
键

。

因此
，

石遐具有金属光泽
，

并且是一种导电体
，

可作为电极材料
。

除金刚石和石墨外
，

常见的煤
、

木炭等也是由碳组成

折�
�火

的
，

但其中碳原子的排布无规则
，
属于无定形碳

。

然而
，

近年来科学家们发现并制备出

了另一种碳的有规形态物质
�

碳素多面体

原子簇
。

����年
，

美国 ���� 大学的物理化学

家 ��������������领导的一个研究小组

利用激光汽化�氦气脉冲膨胀法对各种元

素物质进行轰击试验
，

并用飞行质谱进行

检测
。

他们与英国 ���
�。 大学的化学家

�
。

�
。
����� 合作对石墨进行了试验

，

结

果他们在质谱仪上观察到许多不同数 目的

碳素原子簇的讯号
�

碳原子数目
� 大多在

�到 �。 之间 当 二��� 时
，

仅有偶数
� 的 金刚石 石 墨

�
二

原子簇存在
，

并观察到远比其它原子簇 图 � 全侧石和 彩 墨 ‘分含构

稳定的 �。 。
和 �。 原子簇

。

经过调整
，

可使 认
。

的质谱丰度高达全努原子簇丰度的 加� 临
。
可

达 ��
。

����� 等在 ����年公布了他们的发现并对 �
。 。
及 端

。
的结�脚龙行 了大胆的端构设想③

他们认为
，
�。 原子簇实际上是一种封闭而中空的稠环芳香碳家钾

，

具长球锐献角二寸面体结

构
，

象一只英式足球
。

由于这
‘

一构想是受到美国建筑学家 知
」�兰��

‘
�������滋复。 �豹弯形邀筑结构

启发而提出的
，
因此他们给 �

‘ 。
命名为 只�汰��书�二勺����。二

。

户于这
一

今称 之冗 沃
，

所石心简

称为 ����������� 或 ������成】 �巴基球�
。

���。 年以前
，

碳素原子簇的制备未达到常量水平
，

科学家们还不魔祝其结构模型进行实

验验证
。

直到 ���� 年 �月 �� 日
，

德国物理学家 �
，

��反��比二
�
和美国叙理学家 � �妊����

在英国 《���盯��� 杂志上首次公开报道了 �
�。
和 �

�。
的常量制备及提纯方祛③ ，

从而为碳素原子

簇的研究开创了新局面
。

��么�������和 ����二�� 合作对星际尘埃中存在的碳物质洪行了二十

年的研究并进行了实验室制备
。

他们制备出的碳粒其吸收峰与宇宙尘埃的吸收峰相近
，

但他

经的另所是们未予深人研究
。

直到见了 ����。 等人的论文后
，

他们才把所制备的碳粒与 �
‘ 。
联系起来

，

不断改进达到了常量制备 ���和 �
�。
的水平

。

其制备方法并不复杂
，

氦气中用电弧汽化产生烟臭
，

收集的烟良在苯中纯化从而得到 �、

将石
弩

在约 �����‘ �

�含少量爪二
�。
�的晶体

。

一种制备方法是在 �� 。一���℃的真空或惰性气体中加热炭黑使其汽化
，

将蒸气沉积下来
，

得的薄膜根据厚度不同而呈现棕色至灰色
，

质谱研究表明
，

产物中 �。 占 ���
，

其余 ���

�，。
原子簇

。

� 结构特征

����年
，
����� 等人在实验的基础上提出了 �

‘ 。
原子簇的结构模型② ，

认为碳素原子
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簇具有由正五边形和六边形所构成的中空球状结构
。

这一设想曾被比喻为九十年代的苯环结

构设想
，

其意义之深远不言而喻
。

�。 原子簇结构的几何名称叫削角二十面体
，

由�� 个六边形和 �� 个五边形相互连接构成

�如图 ��
。

它有 �� 个面
，

�� 个顶点
。

�� 个碳原子恰好分布于这些顶点上
，

每个碳原子以 ���

杂化轨道与相邻碳原子形成 �键
，

剩余的一个 �电子贡献出来形成一个离域大 �� 键
�

这个大
二键与一般平面型大 二

键不同
，

它是球面状的
。
�
�。
比 �。 多 �� 个碳原子

，
但仍可设想为封闭

的球状多面体结构④ ，

它由�� 个六边形和 �� 个五

边形构成
，

形状如同椭圆球 �图 ��
。

其它碳原子数

的碳素多面体原子簇如 ��。 ，
��‘ ，

�。 。 ，
��。 ， …等

都可设想为相应的封闭球形或类球形多面体结

构
。

�
�。

原子簇可形成稳定的晶体
，

晶体中的 ���

球以六方密集构型排布③ ，

但这种排布并不严格

有规
。

进一步的研究表明
，

在室温下 ��
。
晶体的结

构是面心立方构型⑤而 ��。
则以六方密集构型更稳定

，

化⑤ 。

图 � �
�。
和 ��。

的结构

但在低温状态
，
晶格类型将会发生变

对碳素原子簇的球状结构及晶体结构类型的直接验证是采用扫描隧道显微镜 �����技

术获得的
。

����
��
和 �

����等人在 ���� 年对沉积于金表面的 �
�。
的 �

�。
晶体进行了 ��� 研

究
，

从而直接证明了 ���和 ���原子簇的球状结构⑥ 。

之后
，

科学家们又在 ����
表面上对 ���

晶体结构及其与支撑面的相互作用情况进行了更细致的 ��� 研究⑦ 。

����年 �月
，

加利福尼

亚大学伯克利分校的 ������� 等人又用毗咤和四氧俄基与��
。
原子簇形成加合物

，

使 �
�。
晶体

的各向同性的对称性结构转变成各向异性的不对称晶体结构
，

然后进行 � 射线衍射分析
，

从

而确定了 �
�。
分子中有 �� 个碳原子的具体排布位置

。

得到的晶体结构照片再次证实了 �
。 。
原子

簇的英式足球形状
，

与六年前的预测完全一致
。

� 性质及研究展望

自从碳素原子簇被发现以来
，

科学家们对其性质
、

结构
、

应用等 作了大量研究① ，

特别是

光谱和波谱性质方面研究得更多
。

如紫外 �可见吸收光谱
、

发射光谱
、

红外光谱
、

拉曼光谱
、 ‘ �

�核磁共振谱
、

电子 自旋共振谱及 �一射线衍射等
。

在化学性质方面
，

研究表明
，
���原子簇

分子本身是稳定的
，

可形成晶体
，

能溶于苯
、

二硫化碳
、

四氯化碳等溶剂中
，

具有较强的抗

辐射和抗化学腐蚀能力
。

它还能与氢反应
，

加氢产物中有 ����
�‘
和 ����

�� ，

回流脱氢时又可变

回为 �
�。 ，

这说明反应是可逆的
。

由于离域大
��
键的存在

，

可使电荷最大程度地均匀分布
，

因

而很容易获得或失去屯子形成分子离子
，

从而有可能生成一系列的离子盐类物质
。

如 �
�。
与毗

咤和 �
，

�
‘
基可以形成加合物

。

��。
原子簇的超导性是 ����年 �月首次发现的

，

目前已成为科学家们研究的一个热点
。

美

国贝尔实验室的研究人员发现
，

用金属钾掺杂的 �
�。
不但具有半导体性质

，

而且在 ��� 温度时

具有超导性
。

同年 �月
，

日本 ��� 电气公司也宣布发现用艳和铆掺杂的 �。 原子簇在 ��� 时
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呈现零电阻现象③ ，

这是非陶瓷材料中超导临界温度最高的材料
。

此外
，

美国哈佛大学的一个

科研小组也报告说
，

掺杂艳的 ���原子簇在 ��
�

�� 时呈现超导性
。

我国北京大学的科研人员

也在 ����年 �月合成出了掺铆的 ���原子簇超导材料
，
其超导起始转变温度达到 ���

，

与国

际上的研究处于同一水平
。

科学家们还对这些具有超导性的碱金属掺杂的 �‘ 。
原子簇物质的结

构
、

晶体类型等进行了大量研究
，

随着研究的深入
，

这类新型材料的超导性能将会不断地开

掘出来
，

从而为超导科学的研究开辟一个新的领域
。

由于碳素原子簇的独特笼状结构
，
使它有可能包合某些无机原子或离子

，

由于受 ��
。
的影

响
，

这些离子或原子将表现出与原来大不相同的性质
。

这种包合物也许会有意想不到的应用

前景
。

研究表明
，
�

。 。
原子簇的晶体结构在高压下将发生变化

，

而使其硬度发生改变
，

可能对

高压研究会有所帮助
。

此外
，

宇宙尘埃中的碳粒可能具有碳素原子簇的结构⑧ ，
因而夭文物理

“

学家也对这一研究产生了浓厚的兴趣
。

科学家们认为
，

发现和研究碳素原子簇的意义可以和 ��� 年前苯环结构的发现相比拟
。

����年
，

德国化学家 �����
�
构想出苯的环状结构

，

从而开创了有机化学的新纪元
�

一百多年

来
，

以苯环结构为基础的各种有机化合物不断被发现和制备出来
，

使有机化学这一学科得到

迅速蓬勃发展
，

芳香族 已成为一个完整的学科分支
。

既然由苯环可以衍生出千万种其它芳香

族有机化合物
，

那么比苯环结构大十倍的 �。 结构单元也有可能衍生出许多相应的化合物来
，

也许会出现一个以 �
。 。
为基本结构单元的碳素多面体学科分支

。

随着研究的深人
，

这类新型化

合物的应用潜力将会不断地开掘出来
，

各国科学家也将展开一场激烈的研究竞争
。
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