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В настоящее время наночастицы являются одними из актуальнейших объектов исследований. Графеновые нанохлопья 
различаются по типу своего края и открытой или закрытой оболочкой. Системы с открытой оболочкой представляют собой 
наибольший интерес из-за своего потенциального применения в спинтронике.

Среди полициклических ароматических углеводородов (ПАУ) с зигзагообразным краем треугольные графеновые 
нанохлопья занимают особое место, будучи высокоспиновыми альтернантными некекулевскими структурами. Наименьшие 
соединения этой серии ПАУ – феналенил и триангулен, имеющие дублетное и триплетное основные состояния, 
соответственно. На сегодняшний день углеродные триангулены хорошо изучены, но их более тяжелые аналоги рассмотрены 
мало. Триангулены, состоящие из различных комбинаций атомов элементов 4 группы недавно были изучены.1

Одна из возможных модификаций триангуленов – образование полости в скелете,2 ведущее к изменению спина системы 
(Рисунок 1). В настоящей работе мы представляем результаты квантово-химических расчетов методом DFT структуры и 
свойств серии полых триангуленов, состоящих из атомов элементов 4 группы (C, Si, Ge).
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Рисунок 1. Триангулен с полостью, S=3/2
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