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Разработана статистическая теория процесса 
фазовых превращений, реализующихся в 
результате гидрирования металлофуллерида. 
Такая реакция исследовалась экспериментально 
для фуллеридов палладия и платины [1,2]. В 
случае платины с повышением температуры 
химическая реакция протекает по схеме 
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где Ф=С60, С70. В интервале температур  
400-550 К образуется вначале гидрофуллерид 
ФPtНX, затем с повышением температуры в 
интервале 600-700К формируется фаза 
гидрофуллерита ФНX и выделяется чистая 
платина. 

Выполненные расчеты позволили объяснить 
и обосновать фазовые превращения, возникаю-
щие с повышением температуры в системе 
фуллерид-водород. Для решения поставленной 
задачи методом средних энергий рассчитаны 
свободные энергии fi (i=1,2,3) соответственно 
фаз ФPt, ФPtНX, ФНX, получены их зависимости 
от температуры, концентраций с1, с2, х 
фуллеренов С60, С70 и водорода, параметра 
порядка  в распределении фуллеренов по 
узлам кристаллической решетки и от 
энергетических констант. В расчетах приняты 
упрощающие приближения: ГЦК решетка 
кристаллов типа L12 предполагается 
геометрически идеальной, взаимодействия 
фуллеренов, атомов платины и водорода 
учитываются для ближайших соседей, при этом 
принято приближение сферически симметрич-
ных жестких шаров, корреляция в замещении 
узлов и междоузлий фуллеренами и атомами  
платины и водорода во внимание не 
принимается. Предполагается также, что атомы 
платины и водорода размещаются в 
междоузлиях кристаллической решетки 
фуллерита. С учетом, что радиусы атомов H и 
Pt и молекул =C60, C70 соответственно равны 
0,46; 1,3875 и 7,1Å, принято, что атомы 
платины в фазах Pt, PtHx размещаются в 
октаэдрических O междоузлиях, атомы же 
водорода в фазе PtHx занимают 
тетраэдрические  и тригональные Q позиции. 

Расположение атомов водорода в 
октамеждоузлиях в силу их большого объема 
может оказаться неравновесным. В 
октамеждоузлиях могут попасть несколько 
атомов водорода. Поэтому предполагается, что 
в фазе ФНX  атомы водорода занимают 
тетраэдрические и тригональные междоузлия, 
образуя гантели вдоль пространственных 
диагоналей куба элементарной ячейки 
фуллерита, а в октапозиции попадают несколь-
ко атомов водорода, которые образуют гантели 
соответственно по осям, параллельным ребрам 
куба ячейки, т.е. в октаэдрических междоузлиях 
формируются водородные кластеры (позиции 
D1, D2), как показано на рис.1. 

 
Рис. 1. ГЦК решетка L12 гидрофуллерита. 
                   – узлы первого и второго типа фул- 
 
леренов Ф1, Ф2, 
 
     – междоузлия, октаэдрические O1, O2, 
тетраэдрические , тригональные Q и 
кластерные D1, D2. 
 

Выполнена оценка энергетических констант 
всех составляющих химической реакции (1) с 
использованием экспериментальных данных о  
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температурных интервалах фазовых превраще-
ний на различных стадиях реакции. 

Построены графики, определяющие 
концентрационные зависимости свободных 
энергий фаз ФPt, ФPtНX, ФНX для разных 
температур. По точкам пересечения этих 
графиков и с использованием метода общих 
касательных к ним построена фазовая 
диаграмма системы, определяющая темпера-
турные и концентрационные области формиро-
вания всех фаз химической реакции [2-36].  

Рассчитана растворимость водорода в фазах 
ФPtНX , ФНX, определяемая равновесной 
концентрацией атомов водорода в зависимости 
от температуры. Формулы этих зависимостей 
имеют вид  
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      (3) 
где  - активность атомов водорода, i, i  
(i =2,3) – энергетические параметры названных 
фаз, k - постоянная Больцмана, Т – абсолютная 
температура. Из формул (2), (3) следует, что с 
повышением температуры (Т) 
концентрация х водорода в фазе ФPtНX  
стремится к  четырем (х0=4), а в фазе ФНX 
стремится к десяти (х0 =10) (Рис. 2). В этом 
случае все междоузлия в этих фазах 
заполняются атомами водорода и формируются 
соединения ФPtН4  и ФН10 с большим 
содержанием водорода. 
 

 

 
 
 
Рис. 2. Характер температурной зависимости 

растворимости водорода при отрицательном 
значении энергетического параметра в 
экспоненте. 

x0 = 4 для фазы PtHx, x0 = 10 для фазы Hx. 
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