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Методом DFT с функционалами B3LYP, PW91, PBE изучено проникновение атомов бора и бериллия внутрь фуллерена C60 по четырем наиболее характерным направлениям (через центр 6- и 5-угольного кольца, середины двойной и одинарной связей) - см. Рис.1. Построены графики энергии системы, получена высота барьера.


Рис.1 Проникновение атомов B и Be в фуллерен С60.
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