Синтез и строение нового изомера С1-С70(CF3)8
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Фуллерены и их производные проявляют ярко выраженные электроноакцепторные свойства, что делает их перспективными для применения в органической электронике. В связи с этим интересными для изучения являются трифторметилфуллерены (ТФМФ), в которых введение электроноакцепторных групп CF3 в большинстве случаев повышает сродство к электрону по сравнению с исходным фуллереном. До недавнего времени были известны и структурно охарактеризованы три изомера С70(СF3)8 симметрии Сs [1] и С2 [2,3]. В ходе представляемой работы был получен и охарактеризован новый изомер С70(СF3)8 симметрии С1. 
Синтез был проведён по двустадийной методике [2]. На первой стадии была синтезирована смесь высших ТФМФ С70(СF3)n (n=12–20) ампульным методом с использованием CF3I в качестве трифторметилирующего агента. Полученная смесь ТФМФ была использована в реакции переалкилирования с фуллереном С70, которая привела к образованию смеси ТФМФ с числом присоединенных групп СF3 от 2 до 10. Выделение индивидуального изомера С1-С70(СF3)8 было осуществлено методом полупрепаративной высокоэффективной жидкостной хроматографии. Полученное соединение было охарактеризовано методами ВЭЖХ, масс-спектрометрии МАЛДИ, спектроскопии поглощения в видимом и УФ диапазоне.
Данные одномерной и двумерной корреляционной спектроскопии ЯМР 19F свидетельствуют о том, что молекула C1-симметрична, а группы СF3 образуют непрерывную цепочку шестичленных фрагментов С6(СF3)2, в которых адденды располагаются в мета- и пара- положениях. На основании данных спектроскопии ЯМР и квантово-химических расчетов методом функционала плотности был предложен мотив расположения групп CF3 на фуллереновом каркасе.
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