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Была построена компьютерная модель молекула фуллерена  C20. Затем строилась компьютерная модель «бесконечного» бездефектного графена, которая предназначена для рассмотрения вопроса адсорбции фуллерена С20 на графена. Расмотрено три варианта адсорбция фуллерена на поверхности графена: а) посредством взаимодействия одного атома фуллерена и одного атома графена, б) посредством взаимодействия двух соседних атомов фуллерена и двух соседних атомов графена, в) посредством взаимодействия двух ближайших несоседних атомов фуллерена и двух ближайших несоседних атомов графена (см. рисунок 1.).

       а)                                                    б)                              в)
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Рис. 1. Процессы  адсорбции молекулы фуллерена C20 на нанографен. 

[bookmark: _GoBack]Получены следующие энергии связывания и расстояния адсорбции для фуллеренов C20, адсорбированных на графене: а) 1,63эВ; 1,52Å, б) 1,07эВ; 1,58Å и в) 0,83эВ; 1,57Å. Таким образом, первому из трех вариантов адсорбции а) соответствуют наибольшая энергия связывания с графеном и наименьшее расстояние адсорбции.
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