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Фундаментальное исследование механизмов связывания классического 
фуллерена C60 и однослойного графенового листа (SLG) ранее было выполнено 
авторами работы [1]. Были рассмотрены четыре конфигурации взаимодействия, 
среди которых наиболее выгодной оказалась конфигурация, при которой атом 
углерода на поверхности фуллерена расположен точно над атомом углерода 
графена [1].  
В данной работе были рассчитаны энергии взаимодействия комплексов SLG с 

фуллеренами  С60, С32, С28 и С20. Расчёт был выполнен методом DFT с помощью 
программы Gaussian-09 и набора базисных функций 6-31g(d,p) [2]. 
На рис. приведены молекулярные структуры рассматриваемых фуллеренов и 

комплексы С60 и С28 с  SLG. 
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Вычисленные энергии связей для комплексов SLG+С60 , SLG+С32 и  SLG+С20 
составляют 0.045, 0.178 и 0.653 кДж/моль соответственно. Для конфигурации SLG с 
С28 наблюдается образование ковалентной связи СС, энергия которой составляет 
40.613 кДж/моль.  
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