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Синтез комплексов фуллеренов с лютецием, перспективных для применения в ядерной медицине, дает преимущественно эндоэдральные комплексы состава Lu2@C82, Lu2@C84 и Lu2@C86. Геометрическая конфигурация, электронная структура, колебательный спектр и физико-химические свойства таких соединений определены методами теории функционала плотности (DFT). Исследование выполнено с применением функционала PBE0 и высокоточных псевдопотенциалов малого атомного остова [1] посредством программного пакета Gaussian. Изучены изомеры эндо-комплексов Lu2@C84 и Lu2@C86, которые получаются экспериментальным путем согласно данным, опубликованным Хуачжунским университетом [2, 3], причем анализ проводился для комплексов в синглетном, триплетном и квинтетном спиновых состояниях. Для Lu2@C82 исследованы эндо-комплексы всех возможных изомерных форм углеродного каркаса в синглетном спиновом состоянии. Для каждого изомера определены равновесные конфигурации ядер, соответствующие точкам минимума поверхности потенциальной энергии. Для комплексов с различным размером углеродного каркаса предсказаны оптимальные изомерные структуры, характеризующиеся наибольшей энергетической стабильностью (табл. 1). Описаны химические связи Lu-Lu и Lu-C в зависимости от геометрической конфигурации эндо-комплексов и их спиновой мультиплетности. Вычислены дипольные моменты, ИК-спектры и натуральные заселенности атомных орбиталей эндо-комплексов. 

Таблица 1. Значения полной энергии (эВ) эндо-комплексов в зависимости от изомерной конфигурации углеродного каркаса и спиновой мультиплетности (M) комплекса.
	С82
	(1)C2
	(2)Cs
	(3)C2
	(4)Cs
	(5)C2
	(6)Cs
	(7)C3v
	(8)C3v
	(9)C2v

	M = 1
	1.869
	1.867
	1.709
	1.288
	0.730
	0.232
	1.283
	0.000
	0.170

	C84
	(7)C2v
	(23)D2d

	M = 1
	0.820
	0.000

	M = 3
	0.567
	0.262

	M = 5
	1.276
	1.182

	C86
	(8)Cs
	(9)C2v
	(15)Cs

	M = 1
	0.399
	0.000
	1.378

	M = 3
	2.124
	0.886
	1.215

	M = 5
	2.031
	1.701
	2.785
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