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Механизм формирования нанокавитандов семейства 
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Аннотация 
На основе метода функционал плотности версии PBE проведено квантово-химическое исследо-

вание механизма формирования кукурбит[n]урилов СВ[n]. Из анализа термодинамических характерис-
тик отдельных стадий формирования СВ[n] сделан вывод о том, что связанные с олигомерами молеку-
лы воды, образующиеся в процессе синтеза, оказывают влияние на преимущественное образование  
CB[6] по сравнению с другими нанокавитандами семейства СВ[n]. 
 


