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A magas szimmetridju Cy,®CiHy kristaly a rotor-szta-
tor rendszerek alapvegytilete (7. dbra) (1, 2]. A kris-
talyban a sztator szerepét a konkav feliletd kuban
jatssza, mig a rotor szerepét a fullerén. A gombszerd
fullerén forgasa alacsony hémérsékleten drasztikusan
lelassul és 140 K kortl a lapcentralt kobos szerkezet
atalakul rombossa. Ezt a viltozast spektroszkopiai

1. abra. A kuban-fullerén lapcentralt kobos kokristaly modellje.

310

modszerekkel meg lehet figyelni. A lelassult forgas
kovetkeztében a kristalyban a molekuldk kornyeze-
tik hatasira, meghatarozott szimmetriat vesznek fel.
Ez kisebb a C,, eredeti magas szimmetridjanal, igy a
rezgési gerjesztések vonalai felhasadnak. A hémér-
sékletet 50 K-t6l 300 K-ig valtoztatva infravorods
spektroszkopidval kovettiik a bekovetkezd fazisatala-
kulast.

A korabban detektalt rombos szerkezetnek 6t kii-
lonféle tércsoport is megfelel, amelyek kozil a ront-
gendiffrakcios mérések részletes analizise és a kohé-

1. tablazat

CgH; és Cg, situs szimmetriai killonb6zo
tércsoportok esetén

Cy (situs) CyHj (situs)
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2. dbra. Cy e CHy kristaly infravords spektrumai alacsony és magas
(szoba) hémérsékleten.

zidsenergia-szamolasok a P, . tércsoportra vezettek
(1. tablazat) [2]. Csoportelméleti szamolasokat kisér-
leteinkkel Osszevetve megallapitottuk, hogy az infra-
vOros spektrumban talalt felhasadasok egyértelmien
alatamasztjak ezt a tércsoportot.

Mérési modszer

A mérést Fourier-transzformicids spektrométerrel
végeztik. A mérend§ pormintdbol kalium-bromid
pasztillat készitettiink, amely egyrészt az erGsen ab-
szorbens anyag higitdsira szolgal, masfelsl a ré-
szecskéken valo fényszorast csokkenti. 57 K hémér-
sékletd mintdn tobb probat végezve, 0,25 cm™ fel-
bontasra volt sziikség a felhasadas értékelheté meg-
figyeléséhez.

A felhasadasok elméleti meghatdrozasa céljabol, az
Ggynevezett korrelaciés modszerhez [3] fordultunk.
Ezzel meghatarozhato, hogy ha az adott pontcsoporta
molekula a megfelel§ situs szimmetridji pontcsoport-
ba torzul, hogyan hasadnak fel a degeneralt rezgési

3. dbra. A kubdn 1224 cm™'-nél 1év6 elnyelési vonaldnak felhasada-
sa a hémérséklet csokkenésével.
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2. tablazat
Korrelacios tablazat killonb6z6 pontcsoportba
torténd torzulasok esetén

I, — = D,

Tiy 34 3(A+ B, + B,+ By 12 db
I, — C,— G,

T, 24'+ 4" 2(4,+B)+B, 5db
I, — C = G,

Tiy 34 3(A,+ B, +B,) 9 db
I, — C,— D,,

T 24+ A" 2(B,,*+ B;,) + By, 5db

modusok. A szamolas soran az I, (Cy) és O, (kuban)
minden irreducibilis reprezentacidjat redukalni kell a
megfelel§ torzult pontcsoportok szerint. Példanak
okaért a 7;, reprezentacié karakterei a C, pontcso-

portban (Cg, esetén):

R E o
X (T, 3 1

lu

b

Tovabb a redukcios képletbdl szimolhatunk:

) = 2 ¥ 0,7, 0,0,

Ha egy elemi celliban tobb inekvivalens ugyan-
olyan situs szimmetriaji molekula van, azok rezeghet-
nek azonos és kilonbozs fazisban is. Az eltérd fazisa
rezgések kissé eltérs frekvencidkon jelennek meg, ez
a Davydov-felhasadis. Meghatiarozdsihoz az adott
pontcsoport irreducibilis reprezenticidit kell 6ssze-
vetniink a kristaly tércsoportjdhoz tartoz6 pontcso-
portéval. Az infravords spektrumban a 7;, modus
felhasadasait a 2. (korrelacios) tdablazat foglalja 6ssze
a kuban esetén.

A 2. abran a minta infravoros spektrumidnak sza-
munkra relevans részei lathatok 57 K, illetve 298 K
hémérsekleten.

4. abra. A kubdn 1224 cm™'-nél 1év6 elnyelési vonaldnak felhasada-
sa az 5 illesztett csuccesal.
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Ha ebbdl kiemeljikk a kubdn 1224 cm™'-nél lévé
elnyelési vonalat (3. dbra), és a kilonbozé hémér-
sékleten szemugyre vesszik lithato, hogy 140 K kor-
nyékén figyelhet6 meg az atalakulas. Tovabba észre-
vehetd, hogy 5-sz6ros felhasadds kovetkezett be, amit
a 4. abran illesztéssel is bizonyitottunk.

Az illesztés alapjan lathato, hogy 6tszoros felhasa-
das jott létre. Ennek alapjan kizarhaté a P,,, és a
P, , teércsoport. A maradek 3 tércsoport kozott don-
tésben a kis intenzitdst cstcsok szama adja meg a
valaszt. Mivel csak kevés ilyen cstcs jelent meg, ezért
arra lehet kovetkeztetni, hogy a legmagasabb szim-

metridja tércsoport valosul meg. Ez pedig a rontgen-
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diffrakcios mérések altal megmutatott P,,,, tércsoport-

ra vezet, mivel e tércsoport pontcsoportja a legmaga-
sabb szimmetriaja.
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