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A szerves vilag szinte kimerithetetlen sokarcisiga a
szénatom azon tulajdonsiginak koszonhetd, hogy rend-
kiviil valtozatos moédon tud kémiai kétéseket létesiteni
mis (elsGsorban tovabbi szén, illetve hidrogén, oxigén,
nitrogén stb.) atomokkal. Ez régota jol ismert tény. Az
mar kevésbé koztudott és egyiltalin, csupin az elmult
évtizedben valt vildgossd, hogy pusztin szénatomok
Osszekapcsolodisival is rendkiviil valtozatos szerkezetek
alakulhatnak ki. Ebben a dolgozatban a szén e kiilonle-
ges tulajdonsagit szeretném illusztrilni kozismert és ke-
vésbé kozismert példik segitségével.

Az elemi szénnek, a tisztin szénatomokbdl felépils,
szabilyos szerkezetd (kristilyos) szildrd anyagnak a leg-
utdbbi id6kig csupin két modosulatirdl volt tudoma-
sunk: a grafitr6l és a gyémintr6l. A kettd kozott oridsi a
kiilonbség, pedig mind a kettében csak szénatomok ta-
lalhaték. A grafit puha, atlitszatlan, az elektromos dramot
elég jol vezetd fémes anyag, ezzel szemben a gyémint
kemény, atlatszd, szigeteld anyag. Normilis viszonyok
kozott (szobahémérsékleten, légkdri nyomason) a grafit
a stabilabb szerkezet, a gyémaint a szénnek Ggynevezett
metastabil dllapota. A gyémint keletkezéséhez szélsésé-
ges kortlmények kellenek (a normal légkori nyomis
tobb szizezerszerese) — ezért olyan ritka és értékes.

A grafit és a gyémant kozti kilonbségekért a kilonbo-
78 struktira, a szénatomok eltér§ Gsszekapcsolddasa a
felel@s. Az 1. dbra mutatja a megfelelS szerkezeteket. A
grafitban a szénatomok hatszoges sikokba rendez&dnek.
Egy sikon belil minden szénatom hirom ekvivalens
szomszédhoz kapcsolédik kovalens kotéssel, a kotés-
hossz 142 pm (pm: pikométer = 107> m). A szomszédos
sikokat csak nagyon gyenge Van der Waals kolcsonhatis
tartja Ossze, emiatt azok egymashoz képest konnyen el-
cstszhatnak — ezért hagy nyomot maga utdn a grafit a
papiron.

1. dbra. A grafit, a gyémant és a hexagonalis gyémdnt (lonsdaleit)
szerkezete.

142 pm

lonsdaleit

gyémant
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A gyémintban ezzel szemben minden szénatomnak
négy egyenrangl szomszédja van, a kozottik 1évs, 154
pm hosszGsiga, tetraéderes elrendez8dést kotések ki-
lonlegesen kemény struktarit biztositanak. A szabilyos
gyémintkristily tulajdonképpen szénatomokbdl Aallo
egyetlen hatalmas, merev molekula. Az dbra alsé részén
a gyémant egy kevésbé ismert, Ggynevezett hatszdges
mbdosulata (lonsdaleit) is 1athatd, amelyet meteoritokban
fedeztek fel, majd laboratériumban szintetikusan is sike-
rult elgallitani. Ebben ugyantgy tetraéderes kotések van-
nak, mint a kozonséges gyémantban, a kétféle kristaly-
szerkezet mégis kulonbozs: az 4dbran jol lathatd, hogy
mig a gyémintban ,szEék” formaji addig a lonsdaleitben
,kad” formaja hatszogeket taldlunk. A gyémant és a lons-
daleit kozti viszony megegyezik a cinkszulfid jol ismert
kobos (szfalerit), illetve hatszoges (wurtzit) valtozata ko-
zOtti viszonnyal.

Vizsgiljuk meg kozelebbrdl, vajon mi az oka annak,
hogy egy szénatom kiilénb6z8 szama szomszédos atom-
mal képes kovalens kotés létesitésére! Egy szénatom
elektronburkaban 1&év6 dsszesen hat elektron kozil kettd
mélyen kotott (1s) dllapotban van (torzselektronok). A
kémiai kotések kialakuldsiért a viszonylag gyengén ko-
tott 4 kulss elektron a felelds (vegyértékelektronok). Egy
maginyos szénatomban kozilik kettd betolti a 2s héjat
(tobb nem fér ide a Pauli-elv miatt), a maradék kett§ az
ennél picit magasabb energidji 2p héjra kényszertil (ide a
Pauli-elv értelmében hat elektron is elférne). Amikor egy
szénatom kovalens kotést létesit egy mdsik atommal,
akkor médosul a helyzet. A 2silletve 2p atomi elektronil-
lapotok helyett a belSlitk szuperpoziciéval kikevert olyan
4j allapotokba kertilnek az elektronok, amelyek — a ko-
rilményektd] fuggden — a legkedvez6bb szerkezet kiala-
kulasit segitik el8. Ezt az teszi lehetévé, hogy a 2s és 2p
allapotok kozott csupan kis energiakiilonbség van s igy a
p allapotnak az s dllapothoz vald keveredése okozta kis
veszteséget béségesen kompenzalhatja a kovalens kotés
kialakuldsa miatti energianyereség. Képletesen szblva: az
atompilyidk szuperpozicidjihoz a rendszer mintegy meg-
elSlegezi a szitkséges energiit (promocid), annak remé-
nyében, hogy az ezek révén létrejovs kovalens kapcso-
lattal tobb energidt nyer. Mivel itt kiilénb6z6 szimmetria-
ja allapotok szuperpozicitjardl van sz6 (az s allapot
gombszimmetrikus, a hirom p allapot - p,, p,, p,— pedig
a megfeleld csomosikokra merdleges tengely kortil hen-
gerszimmetrikus), a jelenséget hibridizacionak, a kiala-
kult illapotokat hibriddllapotoknak (hibridpalydknak)
hivjak. Att6l fuggben, hogy az s dllapothoz hiany darab
fiiggetlen p illapot keveredik, beszélnek sp" s, illetve
sp? hibridekrdl. A 2. abra vazlatosan mutatja ezen hibri-
dek szerkezetét. A hibridpalyak aszimmetrikus salyzo
alaktak, éppen emiatt tud a nagyobb valoszinGségd ol-
dalon erGsebb kovalens kotés kialakulni, mint a kozép-
pontosan szimmetrikus p pilya esetén.
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juk p,) szuperpozici6jabdl jon létre a két, egy egyenesbe
esd, az atellenes oldalon koncentril6dd hibridallapot. A
mdsik két, a hibridpalyik szimmetriatengelyére meréle-
gesen irinyuld, p pilya (p,, p,) viltozatlan marad. sp'
hibrid kialakuldsa akkor kedvez8, ha egy szénatomnak
két szomszédja van, linedris elrendezésben. Ilyen példiul
az acetilén molekula (HC=CH). Ekkor egy szénatom
négy vegyértékelektronja kozil az egyik a vele szomszé-
dos hidrogénatom egyetlen elektronjival kézosen tolti be
(ellenkez§ spinnel) a C és H atomok kozott kifesziilé
molekulapdlyit, amely a C atom sp' hibridillapotdnak és
a H atom s allapotinak atfedésébdl jon létre. Ugyanez
torténik a masik oldalon 1évé C és H atomok kozott is. A
szénatomok masik, egymis felé mutatd, sp' hibridpélyii-
nak dtfedésébdl kialakuld molekulapalyara keril tovabbi
két elektron. Ezek a kétések mind hengerszimmetrikusak
a megfelel§ atommagokat 6sszekots tengelyekre nézve
(Ggynevezett o-kotések). Szénatomonként két-két elekt-
ronunk van még. Ezek a molekula szimmetriatengelyére
merdleges atomi p palydk koté molekulapilya kombina-
ciéit toltik be, parosival. Ezek a molekulaillapotok a
molekula hossztengelyét tartalmazé (és egymasra merd-
leges) csomosikkal rendelkeznek. Az ilyen allapotokat
w-allapotoknak, az iltaluk kialakuld kotést m-kotésnek
hivjuk. Az acetilénben 1évé C=C harmas kotés (melynek
hossza 120 pm) tehit egy o- és két m-kotés révén jon
létre (= p,(D + p(2) és T, = p,(1) + p,(2), vagy a bels-
lik szuperpoziciéval kikeverhets, a molekula szimmet-
ridjit jobban tikr6z6 hengerszimmetrikus allapotok: &, =
T, + N, ESM_=T,— in,).

Az spf hibridiziciénil az s 4llapot két p allapottal
(mondjuk p,, p,) egyltt alkotja a2 harom hibridpalyat.
Ezen allapotok szimmetriatengelyei egy sikban vannak és
a maximalis valoszinGségi irinyok egymassal 120 fokos
szoget zarnak be, tehit egy képzeletbeli szabdlyos hi-
romszog cstcsai felé mutatnak. A fennmarado, harmadik
p pilyanak (p,) csomosikja az sp? hibridpalyik altal kife-
szitett sik, a p, palya mintegy merdleges erre a sikra. sp?
hibridpalyak jatszanak szerepet példaul az etilén moleku-
laban (H,C=CH,). Egy szénatom hirom s’ dllapota kéziil
kett6 a vele szomszédos hidrogénatomok s allapotaival, a
harmadik pedig a szomszédos szénatom megfelelS hib-
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ridjével alkot két6 molekulapilyit s ugyanez mondhaté
el a masik szénatomrdl is. Ezek az dllapotok egylittesen
alkotjak az etilénmolekula o-vazit. A szénatomok negye-
dik vegyértékelektronjai m-molekulapilyira keriilnek. A
C=C kettSs kotést (melynek hossza 133 pm) tehit egy o-
és egy n-kotés alkotja.

mértékben keveredik az s allapottal. Az igy kialakuld hib-
riddllapotok szimmetriatengelyei mintha egy szabilyos
tetraéder négy cstcsa felé mutatninak, egymassal = 109
fokos szoget zarnak be. Ez a szerkezet alakul ki példiul a
metin (CH,) molekuldban, vagy — az eddigi gondolatme-
netet folytatva - az etin molekuliban (H;C~CH,). Az ut6b-
biban a C-C egyes kotést (melynek hossza 154 pm) tehat
a két, egymissal szembe néz6 sp hibridillapot szuperpo-
Zici6jabol létrejovs o-kotés biztositja.

Az elmondottak alapjin vilagos, hogy a szénatomok a
grafitban sp?, mig a gyémidntban sp’ hibridillapotban van-
nak. Vajon megérthetS-e pusztin erre timaszkodva, hogy
miért killonboznek egymastdl annyira az elemi szén eme
két moédosulatinak elektromos és optikai tulajdonsdgai?
Ahhoz, hogy erre vilaszolni tudjunk, meg kell vizsgal-
nunk a grafitban és a gyémintban az elektronallapotok
energiaviszonyait, vagy ahogy mondani szokis, az elekt-
ronok sivszerkezetét. A dolog korrekt kvantummechani-
kai tirgyaldsa természetesen igen firadsigos lenne. A
kvalitativ szemléltetéshez azonban elegendd néhiny sza-
balyt szem el&tt tartanunk.

A legfontosabb, amit burkoltan mar a korabbiakban is
érintettiink, az a megallapitis, hogy ha két szomszédos
atom egy-egy, ugyanolyan energidji atompalyija elegen-
déen kozel keriill egymishoz (jelents lesz az tfedésiik),
akkor azok szuperpozici6jibdl két 4j, igynevezett mole-
kulapilya jon létre. A két molekulapilya koziil az egyik
energidja kisebb (kotS idllapot) a masik energidja na-
gyobb (lazit6 allapot), mint az eredeti atomi 4llapot ener-
gidja. A kovalens kotést a kot§ molekulapalyira kertls
két elektron hozza létre, melyeknek — a Pauli-elv értel-
mében — ellenkezd spinGeknek kell lennitik. A legismer-
tebb és egyben legegyszeribb példa az elmondottakra a
H, molekula, ahol az egyik H atomra lokalizélt s(1) és a
masik H atomra lokalizilt s(2) allapotokbdl az s(1) + s(2)
(kotd), illetve s(1) — s(2) (lazitd) molekulapilyik valésul-
hatnak meg. A két elektron (ellenkezs spinnel) a kots
allapotot betoltve tartja egyben a H, molekulat.

Egy misik jellegzetes, de az el6z6tél gyokeresen k-
16nb6z§ helyzet, ha sok egyforma atom kertil egymas
kozelébe oly modon, hogy az egyes atomi allapotok
egyszerre tobb szomszédos atom megegyezs energidja
allapotaval keriilnek atfedésbe, méghozza Ggy, hogy az
egyes dtfedések — szimmetria okok miatt — mind egyfor-
mik. Ilyenkor egy kiszemelt atomi illapot ,nem tud
donteni”, hogy melyik szomszédos atomi dllapotokkal
alkosson kots- vagy lazitd kombiniciét. Ehelyett az
rendszerre kiterjedd, delokalizalt allapotok jonnek létre,
melyek kozott kotd- és lazitd jelleglek egyarint el6for-
dulnak. Kozilik a legmélyebb energidja az a delokali-
zalt allapot, amelyben minden atompilya azonos elgjel-
lel szerepel, a legmagasabb energiiji pedig az, amely-
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ben a lehetd legtébbszor van elGjelviltis. A t6bbi 4lla-
pot energidja e két érték kozott van. Amennyiben az
atomok szima (N) makroszkopikus (10%* nagysigrendi)
akkor az eredetileg N darab egyforma (elfajult, degene-
ralt) energiaszint helyett egy arra szimmetrikusan felha-
sadt, gyakorlatilag folytonosan elhelyezkedd energia-
szintekbdl 4ll6 sav alakul ki. A sdv szélességét az els6
szomszéd atfedés szabja meg.

Nézzik ezek utin elébb a gyémant, majd a grafit sdv-
szerkezetét! A gyémintban egy kiszemelt C atom sp’ hib-
riddllapotai tetraéderesen irinyulnak egy-egy szomszé-
dos szénatom felé. Egy adott hibridpalyinak csak azon,
szomszédos C atomon lokalizalt, hibridillapottal van
jelentGs itfedése, amely éppen vele szemben irinyul. A
mdsik hirom szomszédos C atom megfelels hibridpalya-
javal valo atfedés ennél sokkal kisebb. Ha ez utobbit egy
pillanatra teljesen elhanyagoljuk, akkor a vegyértékelekt-
ronok lehetséges allapotai a szomszédos szénatom pd-
rokra lokalizilt, a két C atommagon atmend tengelyre
nézve hengerszimmetrikus, ¢ koté, illetve 6™ lazitdé mole-
kulapalyik lesznek. A fuggetlen molekulapilyik szima
megegyezik a kiindulé fuggetlen atompilyik szimival.
Ha 8sszesen N darab szénatomunk van, akkor mindez
azt jelenti, hogy az eredetileg 4N darab elfajult energia-
szint folhasad 2N darab ¢ kotd és 2N darab ¢” lazit
energiaszintre. Ezek utdn mar konnyld meghatirozni az
elobb elhanyagolt dtfedések szerepét. Azt kell csupin
észrevenni, hogy — a tetraéderes elrendezédésnek megfe-
lel6éen — mindegyik ¢ kot6 molekulapilya ekvivalens
modon fed 4t tobb (6sszesen 6) szomszédos G koté mo-
lekulapdlyaval. Ennek megfelelSen a 2N-szeresen dege-
nerilt o kots energiaszint kiszélesedik egy o savva. A
gondolatmenet hasonldéan megismételhetd a ¢* lazitd
allapotokra is. Viligos, hogy a kezdeti ¢ — ¢* felhasadis
nagyobb, mint a kialakuld sidvok szélessége. Végered-
ményben a 3.g dbrdn lathat6 sivszerkezettel jellemezhe-
16 a gyémdnt. A ¢ és 6" megengedett sivok kozdtt egy
tiltott siv (energiahézag) van, ahova nem esik egyetlen
molekulapilya energidja sem. Alapillapotban az egyes
energiaszinteket az elektronok — a Pauli-elvnek megfele-
16en — kettesével toltik be, alulrdl folfelé. Tekintve, hogy a
vegyértékelektronok szima 4N, ezek éppen teljesen be-
toltik a o-savot, mig a 0™-sav Ures marad. A legfelss be-
wlhiotr molekulapdlya (HOMO: highest occupied mole-
cular orbital, jelen esetben a G-siv teteje) és a legalsd
tires molekulapilya (LUMO: lowest unoccupied mole-
cular orbital, jelen esetben a 6™-sav alja) kdzott, a méré-
sek szerint, kortilbeliil 5,4 eV az energiakiilénbség, mig
maguknak a ¢, illetve 6~ sivoknak a szélessége mintegy
1,7eV.(1eV=16-107"]).

Ennek alapjin mar megérthet6k a gyémant optikai és
elektromos tulajdonsigai. Mint ismeretes, egy A hullim-
hossz (mis széval v frekvencidja, a kett6 kozti kapcso-
lat: VA = ¢, ahol ¢ a fénysebesség) fény hv energiji fo-
tonokbdl 4ll, a fény elnyelése csak ilyen energiaadagok-
ban torténhet. Ahhoz, hogy egy foton elnyel6dhessen, az
szitkséges, hogy bhv megegyezzen az adott anyag vala-
mely két energiaszintje kozotti kulonbséggel: bv = AE. A
gyémant csak olyan fotont tud abszorbeilni, amelynek
hv energidja nagyobb a tiltott siv 54 eV szélességénél,
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3. dbra. A gyémint (a) és a grafit (b) sivszerkezete.

mert csak ekkor tud egy elektron — a hv energiaadag
folvétele révén — a o-sav valamely betsltétt energiaszint-
jérdl a o’-sdv egy lires energiaszintjére gerjesztédni. (A
o-sdvon beliil nem torténhet gerjesztés, a Pauli-elv miatt,
hiszen ott minden illapot foglalt.) Mivel a lithaté fény
energiakvantumai az 1,5-3 eV tartominyba esnek, azokat
a gyémant nem tudja elnyelni, szimukra a gyémant atl4t-
szb (a csiszolt gyémint a fénytorés, illetve visszaverddés
miatt olyan szinpompis). A gyémint szigetel§ tulajdonsa-
ga is arra vezethet6 vissza, hogy a legfolsé teljesen betol-
tott sdvot (az Ggynevezett valencia sdvot) nagy energia-
hézag vilasztja el a legalsé tires savtol (a vezetési savtol).
Ahhoz ugyanis, hogy aram folyjon, az sziikséges, hogy az
elektronok sebességeloszldsa ne legyen szimmetrikus a
nulla sebességre nézve, hanem valamelyik irinyba tobb
elektron mozogjon, mint a vele ellenkez6 iranyba. Ehhez
az kell, hogy a HOMO szint kornyékén egyes elektronok
tobbletenergiira tehessenek szert, méghozza tetszélege-
sen kicsi elektromos tér hatdsira. Ez csak ugy lehetséges,
ha a HOMO szint egy megengedett siv belsejébe s nem
pedig annak tetejére esik. Szemléletesen szolva: a telje-
sen betoltott siv elektronjai megmoccanni sem tudnak,
igy nem jarulhatnak hozzi az elektromos 4ram vezetésé-
hez. Ahhoz pedig, hogy néhany elektron termikus ger-
jesztéssel a vezetési savba keriiljon, ahol mar volna méd
az aram vezetésére, tllsdgosan nagy a tiltott siv szélessé-
ge. (Osszehasonlitasul: a kT karakterisztikus termikus
gerjesztési energia szobahdmérsékleten csak = 0,025 eV.)

Mi a helyzet a grafittal? Itt az egyes sikokon beliil sp*
illetve p, atomi allapotokbol kell kiindulni. Az sp? hibrid-
allapotokra megismételhetd a gyémantra alkalmazott
gondolatmenet: elsG lépésként C atompdrokra lokalizalt
o koté és 6" lazité molekulapalyik alakulnak ki, majd
ezek egy-egy savva szélesednek ki. Ezzel szemben, a
fennmaradé p, atompilydk mindegyike ekvivalens
modon fed it hirom szomszédos p, palyaval, ezért azok-
bol egybdl egy m-siv jon létre. A megfelels itfedések
dsszehasonlitdsa alapjin érthets, hogy a ¢ — 6™ folhasa-
dds nagyobb, mint a T-siv szélessége. Végeredményben
hirom, elktilénilé megengedett savot kapunk. Mindezt a
3.b abra szemlélteti. Az dsszesen 4Nfuggetlen dllapotbol
1,5N-1,5Njut a ¢ illetve 6" sdvokba és Na m-sivba. Ha
most 4N darab elektronnal parosdval feltsltjiik az ener-
giaszinteket, akkor a m-sav felénél elfogynak az elektro-
nok. A részben betoltott legfelsS siv miatt viselkedik fé-
mesen a grafit. Az dram az egyes grafitsikokon belil fo-
lyik, a m-elektronok kozvetitésével.

Felmertilhet a kérdés, hogy vajon miért nem a gyé-
maint a stabilabb szerkezet, hiszen ott minden elektron a
o-savban van, a G-elektronok pedig nagyobb energianye-
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reséget okoznak, mint a n-elektronok. Ez igaz, csakhogy
nem szabad elfelejteni, hogy a grafitban a szomszédos
szénatomok tavolsdga kisebb s igy a 0 — ¢ folhasadis
mértéke nagyobb, mint a gyémintban. A w-elektronok
valéban rontanak a helyzeten, de 6sszességében — ha-
csak hajszalnyival is — a grafit javira kedvez6bb az ener-
giamérleg (szénatomonként alig 0,016 eV-tall). Véges
hémérsékleten a helyzet kicsit bonyolultabb, ilyenkor
nem egyszerden az energia, hanem a megfelels termodi-
namikai potenciil minimuma vilasztja ki a legkedvez&bb
szerkezetet. Ha csak a homérséklet jitszik szerepet,
akkor ez a szabad energia (¥= E — TS), ha a nyomis is
szamit, akkor pedig a szabad entalpia (G=E—- TS+ pV).
Mivel a grafit § entropidja nagyobb a gyémanténal, ezért
az Fszabad energia még inkdbb a grafit javara sz6l. Ele-
gendSen nagy nyomison azonban a gyémant javara bil-
len a G'szabad entalpia mérlege, mivel a gyémint strtisé-
ge nagyobb, tehat a fajlagos térfogata kisebb a grafiténal.

Az elemi szénnek a szabalyos kristalyszerkezetd grafi-
ton és gyémainton kivil vannak makroszkopikusan ren-
dezetlen, amorf valtozatai is (iveges szén, orvosi szén,
koksz stb.). Ezekben grafit- és gyémintszerd mikroszko-
pikus tartomanyok valtakoznak tobbé-kevésbé szabalyta-
lan médon. A szénatomok ezen anyagokban is mind s’
vagy st hibridallapotban vannak.

Erdekes kérdés, hogy vajon létezik-e a szénnek olyan
modosulata, amelyben a szénatomok ettl gyokeresen
kilénbozs, példaul sp' hibridallapotban taldlhatok? A
valasz: igen. Ehhez az sziikséges, hogy a C atomok linei-
ris lincokba rendezédjenek. Egy linedris szénlincra elvi-
leg kétféle viltozat is elképzelhets: ..~C=C-C=C-... (al-
ternilé szerkezet, viltakozva rovidebb és hosszabb koté-
sekkel), illetve ...=C=C=C=... (kumulén szerkezet, egyfor-
ma kotéshosszakkal). Hosszd lincokra az alternil szer-
kezet energetikailag kedvez&bb. (Szakért6k szimara: ez
az egydimenzios elektronrendszer egy specialis instabili-
tdsinak, a Pejerls-torzuldsnak a megnyilvinulisa.) Linea-
ris szénlancokat tartalmazé anyagot, igynevezett karbint
el6szor meteoritokban, illetve csillagkézi porban mutat-
tak ki. Ezt kovetSen szintetikus Gton is sikerilt elGallitani.
A kiilonféle preparilasi modok kozil jelenleg a politetra-
fluoretilén (teflon) alkili amalgimmal torténé kezelése
tlnik a leghatékonyabbnak. A teflon, mint ismeretes, egy
olyan polimér, amelyben CF, egységek ismétlGdnek,
amint azt a 4. dbra mutatja. Egy-egy ilyen szil hossza
akir a tobb mikrométert is elérheti. Ha teflont higanyban
oldott alkili atomokkal hozunk érintkezésbe, akkor —
elektrokémiai folyamatok eredményeképpen — a fluor-
atomok leszakadnak és visszamaradnak a csupasz szén-
lancok. A keletkezd alkili-fluorid egyenletesen eloszolva
a szénldncok kozott szeparilja azokat, megakadilyozva
keresztkotések kialakuldsit.

Az eddig ismert karbin tipust anyagok legnagyobb
hibdja, hogy makroszkopikusan nem elég rendezettek,
tal sok amorf tartominy van benniik és viszonylag kevés
a linedris szénlincok mennyisége, raaddsul a lancok
meglehetdsen rovidek (a hibitlan szénlinc-szakaszok
hossza legfeljebb néhany tiz C atom). Jelenleg a kutata-
sok a preparilds javitisara, illetve a keletkezett termék
fizikai, kémiai tulajdonsigainak vizsgilatira irinyulnak.

KURTI JENO: A VARAZSLATOS SZENATOM
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4. dbra. Linedris szénlancok elGillitisa a teflon elektrokémiai kezelésével.

A rovid szénlancok problematikija dtvezet az irds utol-
s6 s egyben legizgalmasabb terliletére, ez pedig a kevés
szénatombo! 4116 molekuldk témakore.

Még a hetvenes években rididcsillagiszati mérésekkel
kimutattik a viliglrben —C=C~ egységeket tartalmazo
molekulik jelenlétét. Ezt kovetSen kezdtek probilkozni
szénatomokbdl all6 atomfirtok laboratériumi elGallitasa-
val. Ezen vizsgilatok alapjin ma mdr tudjuk, hogy kevés
szénatom elGszeretettel képez linearis lancot, gylrit vagy
t6bbszords gydriit. Ami igazin izgalmas, az az, hogy tébb
mint 33 szénatombdl all6 firtdk esetén kalickaszerd mo-
lekuldk is keletkezhetnek. A forradalmi felfedezés 1985-
ben tortént. Grafitot parologtattak 1ézerfénnyel és a grafit
feltletérol ,szétfroccsens” szénatomokat nagynyomdsa
héliumgazzal mintegy ,elfGjtik”, hogy tal sok szénatom
ne tudjon ,6sszekapaszkodni”. A keletkezett molekuldkat
tomegspektrométerbe vezetve kiderilt, hogy killondsen
nagy mennyiségben keletkeztek 60 szénatombol allo
furtek. Eloszor csak spekuldcié Gtjan kikovetkeztették,
majd késébb kisérletileg is igazoltik, hogy ennek a kiilo-
nosen stabil szénfiirtnek rendkiviil szabalyos a szerkeze-
te (5. abra).

A Cg molekula 6tszogekbdl és hatszogekbdl 4ll, a
legegyszer(bb talan Ggy szdrmaztatni, ha egy ikoza-
édert (a legmagasabb szimmetridval rendelkez§ szabai-
lyos testet) mind a 12 cstcsinil a lehetS legszabilyo-
sabb moédon elmetsziink. Ezaltal 12 szabilyos 6tszog
keletkezik s minden 6tszoget egyforma hatszogek hata-
rolnak. A magas szimmetria miatt ez az objektum mar
csak alig kilonbozik egy gombtdl, amit onnan is tudha-
tunk, hogy pontosan igy néz ki a vildgbajnoki futball-
labda. A felfedezék (H.W. Kroto, R.E. Smalley, R.F.
CurD) buckminsterfullerén nevet adtak a Cg, molekuli-
nak, Buckminster Fuller amerikai épitészmérnok tiszte-
letére, aki sok ehhez hasonld, otszogekbdl és hatszo-
gekbdl 4ll6 kupolit tervezett, legismertebb az 1967-es
montredli vilagkidllitis egyik kupoldja. Hamarosan ki-

5. abra. A Cg buckminsterfullerén szerkezete.
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cok. A kisebb karikik jelzik az alkali atomokat.

deriilt, hogy nagyon sok mds, a Cg4-ndl dltalidban alacso-
nyabb szimmetridja kalickaszerl szénmolekula is léte-
zik (példdul a rogbilabdihoz hasonlité C,,), ezeket Osz-
szefoglaléan fulleréneknek hivjak. Magat a C¢, moleku-
lat réviden buckyballnak vagy focilabdanak is nevezik.
A gorbult felilet miatt a szénatomok hibridizacidja a
grafit illetve a gyémant hibridizici6ja kozé esik.

A fullerének felfedezése eleinte csak kuridzumnak
tlnt, és a nagyon kis anyagmennyiség miatt csupdn az
elméleti kutatok érdekiGdését keltette fol. Az Gjabb 4t-
torés 1990-ben tortént, amikor W. Krdtschmernek és
munkatirsainak sikerilt nagy mennyiségben is el&illita-
ni Cgq-at. Ehhez ,egyszerfen” grafitrudat parologtattak
ivkisiiléssel, megfelel6 He-atmoszféraban. A keletkezé
korombél kinyerhetd, sét kristalyosithatd volt a Cg de
egyéb, nagyobb fullerének is. Az6ta a fejlédés megallit-
hatatlan: a fullerén csaldd egyre Gjabb tagjait fedezik
fol, évrol évre, honaprol honapra. A C, felfedezése
hasonlé jelent&ségti a kémia, fizika, 4ltaldban az anyag-
tudominy szdmaira, mint a benzolé volt a malt szdzad-
ban. Ezt jelzi az is, hogy 1996-ban a kémiai Nobel-dijat
a Cg, felfedezéséért itélték oda, a korabban mar emlitett
hirom kutaténak.

A kristilyos Cg, Ggynevezett lapcentrilt kobos szer-
kezetd szobah&mérsékleten. Ez azt jelenti, hogy egy
kockardcs cstcsaiban, illetve a lapkozepeken tlnek az
egyes focimolekuldk. A Cy atmérdje 710 pm, a koc-
kardcs élhossziisiga 1420 pm és a legkozelebbi szom-
széd gombok kozéppontjainak tivolsiga 1000 pm. A
foci hasonlat itt kiilonosen kifejez6, mert szobahémér-
sékleten az egyes molekulik csaknem szabadon forog-
nak a sajit tengelytk koril, mivel kozottik csak na-
gyon gyenge van der waals Kolcsonhatas van. A Cg,
molekulak kozott tetraéderes illetve oktaéderes tiregek
vannak, az el6zGeket négy, az utdbbiakat hat Cy, mole-
kula veszi koril. Ezekre az ires helyekre idegen ato-
mok, esetleg molekuldk beférhetnek. Kiillénosen érde-
kes eset, ha az tres helyekre alkilifémek ionjai kertl-
nek. Az alkali ionok és a Cg, molekulak aranyatol fug-
gben szigetelS, fémes sét szupravezetd tulajdonsiga
anyagok is nyerhetdk.

A kutatdsok a fullerének tertiletén ma mir olyan szer-
tedgazdak, hogy csak nagyon roviden teszek emlitést
néhanyrdl, amelyek napjainkban taldn a legaktuilisab-
bak. A fullerénmolekulik, a telitetlen kotések miatt,
konnyen reakcidba lépnek a legkiilonboz6bb atomokkal,
molekulikkal. S6t, egymdssal is képesek kovalens koté-
sek kialakitdsira s ily médon polimerizdlodni is tudnak.
Ez az egyik intenziven kutatott terlilet. A C¢, molekuldk
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7. dbra. Egy zirt végl bucky-css.

polimerizilasira eddig hiromféle modszer ismeretes:
erés fény hatdsara fotokémiai reakcioval (fotopolimeriza-
ci6), nagy nyomds alkalmazisaval, illetve alkili fém iono-
kat juttatva megfelel§ arinyban a Cg gombok kozé
(ionos polimerizacid). Az utdbbira mutat példit a 6.
abra, ahol a linedris lincokba rendezédé Cg, molekula-
kat két-két kotés tartja Ossze, téglalapszerden. Az alkili
ionok a fullerén lancok kozott helyezkednek el.

Misik intenziven kutatott teriiletet jelentik mostaniban
a fullerén nanocsovek. Ezek tgy képzelhetSk el, mintha
egy grafitsikbol egy csikot kivignink, majd hengerpalast-
ta hajlitanink. A csovek vége nyitott, vagy zart is lehet.
Egy zirt végl szén nanocsé lathaté a 7. dbrdn. Léteznek
egymdisba dgyazott nanocsdvek, s6t nanohagymik is.

A harmadik, nagyon izgalmas és teljesen Gjszerd le-
het&ség, hogy a fullerén molekuldkhoz illetve nanocsd-
vekhez nemcsak kiviilrél kapcsoldédhat valamilyen atom
vagy atomcsoport, hanem azok a kalicka belsejébe is
bezirddhatnak. Az ilyen vegyiileteket endohedrilisnak
hivjak. A 8. dbra a Cy, példijin mutatja a kuldnbséget
az endohedrilis és az exohedrilis szerkezet kozott. A
kalicka méretétdl és alakjatdl figgSen egy vagy tobb
atom is lehet beliil, ezek eddig elsésorban nemesgiz
vagy ritkafoldfém atomok voltak, de legGjabban sikertilt
nitrogén atomot is bejuttatni, éppen a legszebb fullerén,
a C¢, belsejébe.

Az endohedrilis vegytiletek a kiilonféle anyagvizsgila-
ti modszerek, vagy a gydgyaszat szempontjabol egyarint
igéretesek, akir speciilis jelz6ként, akar — tavlati remé-
nyek szerint — még olyan lehet&ségként is, amellyel az
emberi szervezet kilonbozS helyeire célzottan lehetne
eljuttatni gydgyszermolekuldkat.

Ezen rovid irds keretében — remélem - sikertilt vala-
mennyire érzékeltetni a szénatomokban rejlé gazdag
lehetSségeket, és legfképpen azt, hogy a tudominyban
mindig torténhetnek varatan dolgok: egy olyan anyagrol,
nevezetesen a szénrSl, amirSl mar azt hittiik mindent
tudunk, kidertlt, hogy éppen ellenkezéleg, soha nem is
képzelt 1Gj szerkezeteket fedeztink fel, és ki tudja még
milyen tovibbi meglepetések varnak rank.

8. dbra. Cyynek egy fématommal képzett endohedralis (a) és exohed-
ralis (b) vegyiilete.
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