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Квантово-химическое изучение строения и энергии  
образования изомерных структур С60N2

q и С60N2Hq,  
q = 0, -1, -2, на основе фуллерена С60 
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Аннотация 
В данной работе были рассмотрены различные интермедиаты фиксации молекулярного азота в 

присутствии супрамолекулярного комплекса фуллерена С60 с γ-циклодекстрином в процессе элект-
ролиза. Были найдены структуры, у которых имеется относительно небольшое повышение энергии 
при присоединении N2. 
 


