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Измерения термодинамических свойств гидридов фулле-
ренов существенно ограничены вследствие трудностей получе-
ния чистых образцов. Нами рассчитаны термодинамические 
свойства изомеров гидридов фуллеренов СбоНгд, где я = 1, 2...30, 
в интервале 298,15... 1500 К. 

Расчет энтальпий образования СбоН^ выполнен квантово-
химическими методами с использованием базиса MP2/6-31G*, 
верифицированного по результатам вычислений A f# клеточных 
углеводородов, и гомодесмической реакции [1] 

Q,Ну + [(8х - 5у)/\2] СбН12 = [(2х-у)14] С10Н16 

Моменты инерции молекул СбоН^ вычислены по струк-
турным параметрам молекул из квантовохимических расчетов. 
Частоты нормальных колебаний рассчитаны с использованием 
базиса 6-31G* и методом силового поля [2]. 

По результатам расчета определены термодинамические 
параметры реакций гидрирования фуллерена Сбопри разных 
степенях гидрирования и различном изомерном составе гидри-
дов. 
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