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Методом DFT с функционалами B3LYP, PW91, PBE изучено проникновение атомов и ионов бора и бериллия внутрь фуллерена C60 по четырем наиболее характерным направлениям (через центр 6- и 5-угольного кольца, середины двойной и одинарной связей). Дальняя от проникающего атома часть фуллерена фиксировалась, геометрия двух ближайших колец (10-14 атомов) оптимизировалась. Построены графики энергии системы в зависимости от положения проникающего атома, получена высота барьера. Сделаны оценки избыточной кинетической энергии атома, необходимой для проникновения и обусловленной вовлечением в движение атомов фуллерена. 
Показано, что наименьшая энергия проникновения достигается при прохождении атомов бериллия через центр
6-угольного кольца, а атомов и ионов бора – при прохождении через середину двойной (и чуть больше – одинарной) связей. Получены геометрии переходных состояний.

Анализируются особенности поведения графиков при прохождении бора через 5-угольное кольцо, обусловленные "открытием/закрытием окна" – резкой перестройкой геометрии системы при малом смещении атома/иона, и своеобразный "гистерезис" – зависимость от направления движения атома.
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