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Изготовлены компьютерные модели идеальных фуллеренов, числа атомов углерода в которых описываются формулами 20n2 (ряд N) и 60m2 (ряд М), где n и m – целые числа, начиная с единицы, а молекулы имеют точечную группу симметрии Ih. Форма всех идеальных фуллеренов – икосаэдры с 12 пятичленными циклами в усеченных «вершинах», грани – 20 треугольных фрагментов графеновой сетки, «ребра» – цепочки линеарно аннелированных шестичленных колец с пятичленниками на их концах. Общее число шестичленных колец у фуллеренов ряда N равно 10(n2–1), у ряда М равно 10(3m2–1). Структурное различие между рядами N и M состоит в том, что у первого ближайшие пятичленные циклы обращены друг к другу сторонами, а у второго – вершинами.

Построение и оптимизацию геометрии производили в три этапа: (1) – изготовление треугольных фрагментов графеновой сетки, (2) – размещение этих фрагментов под двугранными углами φ ≈ 138° (угол между гранями икосаэдра) на расстоянии между краями около 0,2 нм и «сшивание»; (3) – оптимизация геометрии методом молекулярной механики ММ+. Точность сборки достигалась с помощью вспомогательных шаблонов. 
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Рис. 1. Фрагмент модели фуллерена С8000
	         Время оптимизации геометрии гигантских фуллеренов (число атомов углерода 1000 и более) существенно зависит от точности сборки исходной структуры и может составлять часы, сутки и более.  Предельный  размер  ги-


гантского фуллерена определяется объемом оперативной памяти компьютера. 
В докладе представлена модель рекордного фуллерена С24000 и сделана оценка плотности высших фуллеренов: dm = D(3m2 – 3m + 1)/m3 (г/см3), где D – плотность графита (2,26 г/см3). Так, у фуллерена С24000 m = 20, d20 = 0,32 г/см3.  
