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�������-����������� �������� PBE0 � B3LYP/cc-pVTZ, PBE0, B3LYP, RHF � MP2/6-
31G(d,p) ��������� ��!"��"!��� #�!����!� ����(���������������) H8Si8O12 � ��-
��(��������������������) Me8Si8O12. $�� �����"�� � ���#����� �@Me8Si8O12, 
��@Me8Si8O12

�  � ��@Me8Si8O12 �%����&� ������������!������ (Oh) !����������� 
���'�*"!�+�4��. � ��#��;<������� ������ PBE0 � ���*�+���!���*� %�<��� cc-pVTZ, 
�%=�*� ��4 ���#����� � �*� ���#�������, �����*�"�� ���#������ !�������> #��4!�<"�-
����� ���%����*� ����� He � ?��#�!�������;��� <�������� 0,21 Å3 � �#!������� ��-
#!����4 #��4!�<"������ �e@Me8Si8O12 0,17 Å3. A� �<%�C���� ��C��*� ������ � ����-
�"�4!��> ������!�� !������ ��!"��"!� ���������������� ���C�� ��#���4�;�4 � ���-
������� ������> �������;& (Int = ultrafine � Opt = tight #!� ��#��;<������ ���#;&��!-
��> #!�*!���� GAUSSIAN).  
 
� � � � � � � �  � � � � �: ���������������, ?������#�����, *���>, �"%������4 ������-
!�4, ��!"��"!�, #��4!�<"�����;, PBE0, B3LYP, cc-pVTZ, MP2. 

 
�����"�� ����(���������������) H8Si8O12 � ����(��������������������) Me8Si8O12 #!��-

�����4&� ��%�> ���<��'�!������� ������������ ����������!�, <���&������ � �%�����" �< 
������ ����!��� ��� �����;��� *!"##. 
�C��> ���� �!����4 ��4<�� � �!��4 ������� �����-
!��� � � ������ ����!��� ��� "*��!���, � ��C��> ���� �����!��� ��4<�� � ��"�4 ������� 
�!����4 (��. !��"���).  

�������� �� �#�����;��� !�<��!� �����!�������� � �<������� �� �������� � #!�+���� 
!���*�����!"��"!��*� �����������4 #!����4� � !�<%!��" � ?��#�!�������;��� ������ ��4<�>  
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Q�<�� 6-31G(d5,p) Q�<�� cc-pVTZ ��4<;  
��� "*�� RHF MP2 B3LYP PBE0 B3LYP PBE0 

��� [ 1, 2 ] 

����(��������������) H8Si8O12 
Si—O 1,627 1,649 (1,640)* 1,644 1,639 1,637 1,631 1,61** 
Si—H 1,453 1,455 (1,454) 1,464 1,467 1,462 1,467 1,48**  
Si(O)Si 3,138 3,168 (3,160) 3,162 3,152 3,148 3,135 3,04—3,05 
�OSiO 109,0 109,8 (109,2) 109,6 109,7 109,3 109,7 110,4** 
�SiOSi  149,4 147,8 (148,9) 148,1 148,0 148,1 147,9 145,0** 

����(�������������������) Me8Si8O12 
Si—O 1,629 1,653 (1,644) 1,648 1,649 1,640 1,634 1,60—1,62 
Si—C 1,853 1,849 (1,842) 1,855 1,848 1,852 1,846 1,87—1,92 
C—H 1,086 1,093 (1,093) 1,094 1,094 1,090 1,091 ` 
Si(O)Si 3,148 3,179 (3,168) 3,174 3,163 3,161 3,148 3,07—3,08 
�OSiO 110,2 109,6 (109,2) 109,3 109,4 109,2 109,3 108,2—112,6 
�SiOSi 149,9 148,2 (149,0) 148,8 148,6 149,0 148,7 144,2—146,3 

 
 

 

  * A ���%��� #!������� !�<"�;���� !������ � %�<���� 6-311G(d5,p). 
** �!����� <������� (��. [ 2 ]). 
 
[ 1—3 ]. b� ?��� #!������ � � ���" ��'�!��!"&=�*� ��<��>����4 �!������������> !�j���� 
?��#�!�������;�� �#!����4���4 ������!�4 �����"� � �!�������� ��C�� %��; ��C� �������> 
������!�� ���%����� �����"�. 

A �����4=�> !�%��� ��?�#�!�������� ��������-����������� �������� RHF, MP2 � ��-
������ ���!�� '"��+������ ?����!����> #�������� (DFT) B3LYP � PBE0 � ��#��;<������� 
�'�!������� *�"������ �!%�����> !�<�����*� ��#� [cc-pVTZ � 6-31G(d,p)] #!� <������> �"%�-
�����> ������!�� Oh ��������� !���������� ��!"��"!��� #�!����!� ���%����� �����"� ��-
��(���������������), ����(��������������������) � ?���?�!��;��� ���#������ �@Me8Si8O12, 
��@Me8Si8O12

�  � ��@Me8Si8O12 � ������� ����!��� ��� *���4 ��"�!� �����"�� ����(�����-
���������������).  

������� ��#������ �� ������#!��<�������;��� ����������;��� ���#����� '��"�;���� 
#!�������> ���������� — #!�+����� "#!������4 �b%K� � #!��������� ���#;&��!��> #!�-
*!���� GAUSSIAN-03 [ 4 ]. ��<"�;���� #!���������� � ��%�. 1 � 2.  

���"������ � !�������� ����%����;��� �#���!� ������ ������ ��"C�� #�����!C������ 
�����������4 <������> �"%������> ������!�� Oh �����"�" ?��!*�� �����"�� ��� ���#�����.  
 

	 � % � � + �  2  
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 �
��#�� PBE0/cc-pVTZ, Å 

���� Me8Si8O12 �@Me8Si8O12 ��@Me8Si8O12
�  ��@Me8Si8O12 

Si 2,727 2,727 2,758 2,731 
O 2,667 2,674 2,647 2,670 
C 4,572 4,573 4,591 4,576 
H 5,061 5,061 5,079 5,064 
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	���> !�<"�;��� #��"�����4 #!� ���������� ������> �������� ���������>, �#!����4���> 
��&������ ������� Int = Ultrafine � Opt = Tight. b!� ���;j�> (������!���>) �������� � ����-
%����;��� �#���!� �����"�� (Oh) Me8Si8O12 #�4��4���4 ������ �������� ����� i20 ��–1 
(B3LYP/cc-pVTZ) ��� i16 ��–1 (B3LYP/6-31G(d5,p)), ��� ������ �j�%����> ����� � %���� ��<-
��>, ��� Oh-������!��. b!� #���j���� �������� ���������> "��<����� ������ ����� <���-
=�&��4 ��=���������� ��������� �������: 45 � 39 ��–1 ��������������. 

����������� ����� ��4<�> Si—O %��;j�, � ��4<�> Si—C ���;j� "�!�������� !���*���-
*!�'������� ����. ����������� "*�� OSiO ���;j�, � "*�� SiOSi %��;j� "�!�������� !���*�-
��*!�'������� ��������� "*���. b!�������� ������ PBE0 ������ %���� #�#"�4!��*� ������ 
B3LYP #!������ � ��<�������;���" ���!�=���& !���������� !�����4��> ��C�" 4�!��� ���-
��� �!����4 � �����!���. 	���> C� ?''��� ���� <����� %�<��� 6-31G(d5,p) �� %���� #����> 
%�<�� cc-pVTZ. b!� ?��� !�������� !���������� ��Cz4��!��� !�����4��4 #!�%��C�&��4  
� !���*�����!"��"!��� ������ ��4<�> Si—O.  

A !�%��� [ 5 ] #��!������� �-�%�"����4 (Me3SiO)8Si8O12 #��"��� ?������#���� � ������ 
����!��� ��"�!� ����(�!������������������������������*�) #���?�!�, "���>����> #!� ���-
�����> ���#�!��"!� � �!������������� �����4���, � ��?������� ?'�!� � � �����!������. ���� 
��#����� ��������-���������> !����� �����*����*� ?������#����� � ������ *���4 ��"�!� 
����(����������������������*�) #���?�!�. 
��#���� 3��@Me8Si8O12 ��C�� !������!����;�4 
��� #!��"�� �-!��#��� �!������*� ���#����� 3�@Me8Si8O12 � #�����"&=�� <������� ?����!�-
�� �������� 3��@Me8Si8O12

� . ���*�� ?������#����� � ������ 3��, ��#!���! 3��@�60, 
3��@�70, 3��@�6

60
� , 3��@�6

70
�  [ 6 ], #!����!�#��� �<���!� ���#������ 3��@C60H38, 

3��@C60H40, 3��@C60H42 � 3��@C60H44 [ 7 ] �����<�!����� (� +��;& ?��#�!�������;��*� ��-
���������4 ��!"��"!� � ���������� !���+�> "*��!����� ����������!�� ������� v�� 3��) 
#��!������� ����!���4 ����� *���4 � '"���!����"& #�����;. 

������� ��������-���������� ������� PBE0/cc-pVTZ #!�����<���&� �����"& ������-
!�& (Oh) ���#������ �@Me8Si8O12, ��@Me8Si8O12

�  � ��@Me8Si8O12 � ������ ����!��� ��� 
*���4 � +���!� #���?�!� � !����������� #�!����!���, #!���������� � ��%�. 2. $����!����4 
#��4!�<"�����; ��������*� *������*� ?������#����� (58,7 Å3) �����*� %��;j� ?����!����� 
#��4!�<"������> ?����!������ ��>�!��;��� *������*� � ����!����*� ?������#������ (39,8  
� 40,5 Å3 ��������������).  

����� ��"�!� �!�� !������!������� ?������#������ ��C�� ������; ?����!������ ��>-
�!��;����. ���"!��;��> �����< <�����������> (NPA [ 8, 9 ]) ���� ��4 ����!��� <�!4� –0,068 a.e., 
��4 *���4 <�!4�� 0,013 �.�. � ������� ��@Me8Si8O12

�  � 0,028 �.�. � ��<�!4C����� ���#����� 
��@Me8Si8O12. ��;��!�������> �#���% !������ <�!4�� qX ������� ��''�!��+�!�����4 ��-
#��;��*� ������� ?������#����� (��� �*� �������) #� ���=���& +���!��;��*� ����� X ����-
�����;�� !���������*� #���C���4 � +���!� ������!�� ���� qH 0,105 �.�. � qHe –0,053 �.�. (qHe  
–0,005 �.�. � ��"��� �������).  

��!"��"!� ?����!������ ��>�!��;��*� ���#����� ��@Me8Si8O12 ��!����!�<"���4 ������� 
��4<�> Si—O 1,637, Si(O)Si 3,153, Si—C 1,845 � C—H 1,091 Å. ���C����� !���������*� !��-
���4��4 He—H � ��@Me8Si8O12 � ���-��!-����;����� !���"��� ����� ����!��� 1,16 Å [ 10 ] 
#��"���� ���j��> !���"� ?������#����� R 6,22 Å. ����"� #������, <��4��> ������ *���4, r 
1,38 Å �#!������ ��� !�<����; ����������*� ��Cz4��!��*� !�����4��4 He—O 2,670 Å � ���-
��!-����;����*� !���"�� ����� �����!��� 1,29 Å [ 10 ]. ��4<; Si—O (1,637 Å) � ?������#����� 
�� 0,003 Å �������, ��� � #"���� #���?�!�. �����;��� ����� ��4<�> � ��������� "*�� #!� ���-
����� *���4 � #���?�! #!��������� �� ���4&��4.  

A���������> � *�!���������� #!�%��C���� ����%����;��> �#���! ���#����� 
3�e@Me8Si8O12 ���������4 � �������*� ����� 48 ��–1. 
���%���& ����� 3He ��"�!� #������ 
����������"�� %��;j�� �������� ����� 415 ��–1 � ��#!�������� #!����������� T1u. 

������<�+�4 ����� ��"�!� #���?�!� Me8Si8O12 "���������� ?��!*�& ������� (3� � 3�e) & 
Me8Si8O12 �� 6,2 � 10,4 ����/���; ��������������. A��������� �*!�������4 ���%��� ���C���4  
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?�������� � #!���!������ � �*� ����> ����� ��"������ ����%���4 ����4� <������> ����� (1,2 
� 2,0 ����/���; ��������������) � '�!���;�"& ?��!*�& ��4<� ���#������� ���#�����.  

��������4 #��4!�<"�����; ���#����� ��@Me8Si8O12 �� 0,02 Å3 %��;j� �"��� #��4!�<"�-
�����> �*� ���#�������. ������ ?��� !�<"�;��� ���;<4 #!�<���; �������!���, ��� ��� #��4!�-
<"�����; ���%����*� *���4 (0,097 Å3), ����������4 � *�"������� '"��+�4�� cc-pVTZ, +���!�-
!�������� �� ����� ��j; 4�!� ��, �� 54 % ���;j� ?��#�!�������;��*� <������4 0,21 Å3 [ 11 ].  

Q���� ������ !�<"�;���� #��"���� ���� #!� !������ ?��!*�> � #��4!�<"������> ���#�-
������ � ��� C� ���*�+���!���� %�<���� *�"������ �!%�����> cc-pVTZ, ����!�> ��#��;<���� 
#!� !������ ?��!*�� � #��4!�<"������ ?������#�����. b���� ����*� !��j�!���4 %�<��� ����-
�����;��4 ?��!*�4 ���#����� ��@Me8Si8O12 #��������; �� 0,23 ����/���;*. ��������4 #��4!�-
<"�����; *���4 "���������; �� 118 % � �����*�� ?��#�!�������;��> �������� 0,21 Å3. b��4!�-
<"�����; #"���*� ����(��������������������) (Oh) Me8Si8O12 #���� #�#������4 %�<��� *�"���-
���� �!%����4�� cc-pVTZ *���4 "���������; �� 0,5 % � �����*�� 39,98 Å3. b��4!�<"����; 
���#����� ��@Me8Si8O12 (39,81 Å3) ��#�!; �� 0,17 Å3 ���;j� �"��� #��4!�<"������> �*� ���-
#������� (39,98 Å3). ��#!����4 #��4!�<"������ �������4�� ���*� ��j; 0,4 % �� #��4!�<"����� 
?������#�����, �� 81 % �� #��4!�<"������ ���%����*� ����� *���4. A�"�!� #!����4=�> �'�!� 
#!� ����<��C����� �%���� ?����!����� #��4!�<"�����; ����� *���4 ��!4���; %� #������;&  
� ���" ?''���� ?����!�����������> <�=���. 

~������ � <���&�����, ��� ��#�������� ���� !������ �� #�����!���� �����"& ������-
!�& (Dnh) !���������� ���'�*"!�+�> ��"� ����"&=�� <� (Oh) H8Si8O12 ������ !4�� #!�<����-
������ ���������������� H2nSi2nO3n � �� #������;& ������!������� �����*�� Me2nSi2nO3n. ��4 
����(���������������) (D5h) H10Si10O15, ����(���������������������) (D5h) Me10Si10O15 [ 13 ]  
� ������(���������������) (D6h) H12Si12O18 #��"���� #� 4 ������ �������, ��4 ������(�����-
���������������) (D6h) Me12Si12O18 — 6 ������ ������, � �� �!��4 ��� � ����%����;��� �#��-
�!�� �� "*��!����� �����*��, �.�. ���%��;��> �����"�� #����#!�<���� (D5h) C10H10 � *�#���-
�������> �����"�� *����#!�<���� (D6h) C12H12, ������ ������� ���"����"&� [ 14, 15 ]. b�?��-
�" ����� � �"%������> ������!�� �����"� ����(���������������) (Oh) H8Si8O12, ����(�����-
���������������) (Oh) Me8Si8O12 � ?������#������ ���;<4 ������; �!�����;���. 
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