Введение

С момента открытия фуллеренов была проведена большая предварительная теоретическая работа по их структурной классификации [1, 2]. 
Углеродный каркас молекулы фуллерена Сn (n – число атомов углерода) включает в себя 12 пентагонов и (n / 2 – 10) окружающих их гексагонов. Суммарное число пентагонов и гексагонов, из которых построена 
поверхность фуллеренового кейджа, описывается числом (n / 2) + 2. 
         …………………………
1. Классификация структурных изомеров 
по молекулярной симметрии
В «Атласе фуллеренов» [1] приведены теоретические обоснования 
и расчеты, в соответствии с которыми составлена общепринятая класси-фикация структурных изомеров фуллеренов с различным числом угле-родных атомов по молекулярной симметрии. Отметим, что всего суще-ствует 28 групп молекулярной симметрии фуллеренов, каждая из которых может включать в себя несколько подгрупп. Взаимоотношения групп 
и подгрупп молекулярной симметрии фуллеренов представлены в табл. 1. 

Таблица 1
Взаимосвязь групп и подгрупп
фуллереновых молекулярных симметрий
	Группа
	Подгруппы
	Группа
	Подгруппы

	Ih
	I, Th, D5d, D3d
	D2h
	C2V, C2h, D2

	I
	T, D5, D3
	D2d
	C2V, D2, S4

	Td
	T, D2d, C3V
	D2
	C2

	Th
	T, D2h, S6
	S6
	C3, Ci

	T
	D2, C3
	S4
	C2

	D6h
	D3d, D3h, D6, D2h
	C3h
	C3, Cs

	D6d
	D6, D2d
	C3V
	C3, Cs

	…
	…
	…
	…


…………………………
Все большие фуллерены имеют хиральные и нехиральные изомеры, между которыми наблюдаются внутренние взаимопереходы, или перегруппировки Stone – Wales (SW). Чаще всего такая перегруппировка протекает на поверхности фуллеренового полиэдра, где 2 пентагона и 2 гексагона образуют пирацилен/пираценовый участок. В таком месте центральная связь подвергается конформационному искривлению, вследствие этого 
2 соседние связи энергетически ослаблены и могут быть разорваны, в результате чего происходит обмен фрагментами внутри одного и того же периметра. Простейший пример такой перегруппировки изображен на рис. 1.
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Рис. 1. Схема SW-перегруппировки с участием пирациленового фрагмента 
поверхности фуллеренового кейджа
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