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      Аннотация

    
        
          В работе систематизированы возможные способы образования изомеров миди-фуллеренов, а именно С[22], С[24] и С[26]. Известны три наиболее простых механизма их получения: слияние углеродных куполов, имеющих одинаковую симметрию; слияние фуллеренов, имеющих совместимую симметрию; встраивание углеродных димеров в исходные фуллерены. Структуры с минимальной энергией образуются по третьему механизму и сохраняют топологическую симметрию третьего порядка. Порядок симметрии рассматриваемых фуллеренов изменяется от третьего к шестому. Проведенное геометрическое моделирование в совокупности с анализом энергий образования структур дает исследователям ясное представление о структурных характеристиках сформированных фуллеренов.
        

        
          In this paper, the possible ways of forming the midi-fullerene isomers, namely C[22], C[24] and C[26], have been systematized. Three simplest mechanisms for their synthesizing are known. They are the fusion of carbon cupolas having the same symmetry; the fusion of fullerenes having compatible symmetry; embedding carbon dimers into initial fullerenes. The structures with minimal energy were formed through the use of the third mechanism retaining the topological three-fold symmetry. The symmetry order of studied fullerenes changed from the third to the sixth. The geometric modeling carried out in conjunction with the analysis of structures’ formation energies gives researchers a clear idea of the structure of the resulting fullerenes.
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