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文章摘要：

采用分子动力学方法模拟了C60、C180、C60@C180富勒烯分子的压缩过程,用
PM3半经验量子力学方法计算了压缩C60、C180、C60@C180分子的电子结构,
讨论了C60、C180、C60@C180分子压缩力学特性的差异,以及电子结构在压缩
过程中的变化. 结果表明,由于分子几何构形上的差异, C60分子的承载与吸
收能量能力显著高于C180和C60@C180分子,而C60@C180分子略高于C180分子; 
C60分子具有最高的化学稳定性,而C60@C180分子的稳定性最低; C60和
C60@C180分子的压缩变形越大, 越容易失去电子,稳定性越低; C180分子在加
载点处发生压缩“塌陷”时,化学活性明显增加.
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