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Резюме 

В рамках метода функционала плотности (версия B3LYP) с использованием молекулярно-континуальной модели сольватации, в 
которой часть молекул растворителя (воды) включается в расчетную квантово-химическую схему в явном виде, а дальнейшее диэлектри-
ческое окружение учитывается в рамках самосогласованной модели реактивного поля (SCRF), рассчитаны свободная энергия гидратации 
протона )( +∆ HGhyd

 и потенциал стандартного водородного электрода (SHE) 0
HE . Полученные значения =∆ + )(HGhyd

 -262.2 ккал/моль и  

=0
HE -4.42 В сравниваются с результатами теоретических и экспериментальных оценок, имеющихся в литературе.   

 


