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Аннотация 
Проведен анализ структуры молекулы изомера 4169 (Cs) фуллерена С66, не подчиняющегося 

правилу изолированных пентагонов, и впервые получены данные о распределении простых, двойных и 
делокализованных связей. Квантово-химические расчеты (DFT) показали, что этот изомер имеет 
закрытую электронную оболочку, а причиной его нестабильности являются локальные напряжения в 
гексагонах и пентагонах, прилежащих к линейной комбинации трех сопряженных пентагонов. 


