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r i a b l e s o f t h e C 6 o m o l e e u l e s

a r e a l t e r e d s l i g ht l y
,

b u t t h e p o la r o n e n e r
gy l e ve ls a n d t h e e h a r g e d e n s i t y d i s t r ib u t i o n s

o f t h e C 6 o m o l e e u l e s a r e m o d iif e d s e r i o u s ly
.

K
e y

wo
r d s C 6 o ,

P o l a r o n , e 一 e i n t e r a e t i o n

1 I N T R O D U C T I O N

T h e s o e e e r b a l l
一 s h a P e d b u e k m i n s t e r fu l l e r e n e m o l e e u l e C 6 o h as a t t r a c t e d m u c h a t

-

t e n t i o n r e e e n t ly
.

B e e a u s e o f t h e e o
nj u g a t e d e h ar a e t e r o f b o n d s ,

C 6 o m o l e e u l e 15 s im i l a r

t o p o ly a e e t y l e n e i n m a n y w即
5

.

U n d o P e d C 6 o 15 d im e r i z e d
, t h e 6 0 b o n d s

fo
r m i n g t h e p e n

-

t a g o
sn

a r e l o n g a n d o t h e r 3 0 b o n d s a r e s h o r t ; d o P e d w i t h e l e e t r o n o r h o le
,

t h e e l e e t r o n i e

s t r u e t u r e s a n d l a t t i e e d i s t o r t i o n s w h i e h e a n b e a n a ly z e d w i t h J a h n
一

孔 l l e r d i s t o r t i o n s [1 ]
,

a r e s im i l a r t o t h o s e o f p o l a r o n i n p o ly acj e t y l e n e
.

M
a t u s e t a z [2 1

e l u e id a t e d t h e s e l-f t r a p p e d

p o l a r o n e x e i t a t i o n fr o m t h e lu m i n e s e e n e e o f e 6 o
.

H ar ig即 a I3 ]
a n d R i e d m a n I4 ] e a l e u l a t e d

t h e l a t t i e e a n d e l e e t r o n i e s t r u e t u r e s o f u n d o P e d a n d d o P e d C 6 o m o l e e u l e s b y u s i n g t h e

e m i n e n t s u
一

s e h r i e

价
r 一 H e e g e r

(s s H )15 ] m o d e l
,

’

w h i e h d e s e r ib e d e o n d u e t i n g p o ly m e r s u e -

e e s s fu l ly
.

B u t t h e e l e e t r o n
一 e l e e t r o n i n t e r a e t i o n ,

w h i e h m盯 p l盯 im p o r t a nt r o l e i n t h e

s u p e r e o n d u e t i v i t y o f p o t as s i u m
一

d o p e d e 6 o e r y s t a l [6 ]
,

15 n o t e o n s id e r e d i n t h e e a l e u l a t i o
sn

o f t h e P o lar o n l e ve l s a n d e h a r g e d e n s i t y d i s t r ib u t i o n s o f e l e e t r o n a n d h o l e d o p e d C 6 o

m o l e e u l e s
.

T h e H u b b a r d m o d e l 15 o n e o f t h e s i m p l e s t H a m i l t o n i a n s
fo

r s t u d y i n g a s t r o n gl y

e o r r e l a t e d e l e e t r o n s y s t e m a n d 15 e o n s id e r e d as a p o s s ib l e e a n d id a t e t o d e s e r ib e h ig h
一

cT
s u p e r e o n d u e t i v i t y

.

I n t h i s P a P e r , s t a r t i n g w i t h t h e S S H H a m i l t o n i a n a n d t h e H u b b a r d

H a m i l t o n i a n
,

w e e x P l o r e d t h e e ffe e t s o f e l e e t r o n
一

e l e e t r o n i n t e r a e t i o n o n t h e l a t t i e e d i s t o r -a

t i o n s a n d e l e e t r o n i e s t r u e t u r e s o f C而
,

C思J
,

C击
a n d C甚言w i t h i n u n r e s t r i e t e d H a r t r e -e oF e k

(H F )
s e h e m e

.
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e l e e t r o in e e n e r gy l e ve l s a n d l a t t i e e s t r u e t u r e s o f t h e s y s t e m ar e t h e s o lu t i o sn
o f t h e a b voe
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We us
e t h e p ar a m e t e r

va lu e s 句 = 2
.

5 e V
, a = 6 3

.

1 e V /
n m a n d K = 4 9 70 e V / mn

2
.

T h e s e

va lu e s ar e g ive n 饰 H a r ig即
a

l3 ]
, a n d e o n s i s t e nt w i t h t he o b s e r

ve d ex p e r i m e nt all y

le n gt h d iffe
r e n e e b e t we

e n t h e s h o r t a n d l o n g b o n d
s [7 ]

.

T h e

vaj ue
o f t h e int e r

ac t i o n p含

r

am
e t e r o f H u b b ar d r e p u l s i o n 口 15 u n e e r t ia n ls ]

.

I n t h e : al e过a t i o n ,

口 15 e h o s e n as l
,

2

a n d 3 e V
, r e s p e e t ive l犷 I f U 15 l a r g e e n o u g h

,

t h e n u m e r i e al s o l u t i o n o f t h e i t e r a t i o n e q u -a

t i o sn w iil b e
ve

r y e o m P l i e a t e d
.

H ow
e v e r ,

w h e n e l e e t r o n
一 e l e e t r o n int e r a e t i o n 15 d o m i n a nt

a n d t h e e l e e t r o -n P h o n o n i n t e r a e t i o n i n t h e S S H H a m i l t o n ian
e a n b e ig on

r e d
,

i t w i l l n o t

d皿
e ul t t o g e t t h e s o l u t i o n

.

F i r s t , t h e e

ffe
e t s o f e 一 e i n t e r

ac t i o n o n t h e e l e e t r o n i e e n e r gy l e ve l s 15 s t u id e d
.

U -n

d op e d C 6 o 15 d i m e r i z e d
, t h e e n e r g y l e

ve l s a r e o b t a i n e d fr o m t h e S S H m o d e l i r r e s P e e t i ve
o f

-e e i nt
e r a e t i o n

.

T h e e n e r

gy g a P b e t we
e n t h e if ve fo l-d d e ge n e r a t e ih g he

s t o e e u P i e d m o l e e
-

ul ar o r
b i t al (H O M O )

a n d t h e t h r e e fo ld
一

d e g e n e r a t e lowe
s t u n o e e u p i e d m o l e e u l a r o r b i t al

(L U M O ) 15 2
.

2 5 5 2 6 e V
.

D o p e d w i t h e l e e t r o n o r
h o l e , 。 3。 a n d

0 3 1 w i ll d e e o u lp e fr o m t h e

H O M O an d L U M O r e s p e e t ive ly , a n d fo
r m t h e p o l a r o n e n e r

gy l e ve l s
.

T h e -e e i llt e r
ac t i o n

w iil e h a n g e t h e e l e e t r o in e l e ve l s t r u e t u r e s
, e s P e e i al ly fo

r t h e p o l ar o n l e ve l s
.

B e e a us e t h e

e n e r

gy l e
ve ls a r o u n d t h e

eF
r m i s u r fa e e o f C 6 o d e P e n d o n t h e s t r e n gt h o f t h e e l e e t r o 介

P h o n o n int e r
ac t i o n s e ve

r e ly
, t h u s ,

i n t h i s p a p e r ,

we P ay m o r e a t t e nt i o n t o t h e e n e r

gy
l e

ve ls ar o u n d t h e p o l a r o n l e
ve l s

.

T h e g a p s o f t h e e n e r

盯 l e
ve l s ar o u n d t h e p o l ar o n l e ve ls

fo r C而
,

C若J
,

C击
a n d C昙才

a r e g iv e n i n
几 b l e 2

.

凡
r o n e e l e e t r o n w i t h s p i n u p d o p e d

C 6 o , t h e e l e e t r o n w i l l a d d t o
叻3 2

,

r a n d t h e p o l a r o n e a r r y s o n e n e g a t i ye
c il a r g e W i t h S p i n

u p
·

I f U = o
, a ll t h e e n e r

盯 l e ve l s o f C而
a r e d e g e n e r a t e w i t h S p i n ; i f 雌 o

, t h e S p i n
一

u p

an d
s p i n

一

d o w n e n e r

群 l
e v e l s a r e n o n d e g e n e r a t e

.

I t e a n b e s e e n t h at t h e g a p s o f t h e e n
-

er gy l e ve l s w i t h s p i n u p a n d d o w n s p li t r a p id l又 n e a r ly i n p r o p o r t i o n as .U T h e

va lu e o f

` 3 1
,

r
一 ` 5 1

,

土 i n e r e as e s fr o m 0 t o 0
.

1 e V w h e n U in e r e
as e s fr o m 0 t o 3 e V

,

w h i l e t h e g a p s

b e t

wee
n ` 3 2

,

r a n d 〔 3 1
,

r
, 。3 1

,

下 a n d 0 3 0
,

下, 。 3 0
,

T a n d 0 2 9
,

T a r e m o d i if e d s m o o t h ly
.

If t h e e

ffe
e t
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ffe
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t he g ap
s fo r d i ffe
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gy l e
ve l s a r e m o d i if e d w h e n U va
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r o n e h o l e w i t h s p i n
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,
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,

土 w i l l b e r e m o
ve d

, a n d t h e p o l a r o n t a k e o n e

p o s i t ive e h ar g e w i t h s p i n u p
.

A s i n ` J而
, t h e p o l a r o n l e v e l s o f C击w i t h s p i n

一
u p a n d s p i n

d ow
n s p il t s e r io u s ly w h e n U va

r i e s
.

aT k i n g a n o t h e r e l e c t r o n fr o m 0 3 0
,
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we
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R
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