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Аннотация  
Кислотные свойства ароматических сульфокислот описаны в рамках количественной теории 

ЖМКО Пирсона на основе концептуальной DFT. Обнаружено, что величины их pKa линейно 
коррелированны на локальную электроноемкость реакционного центра (атома кислорода) и его 
электростатический потенциал, как в газовой фазе, так и водной среде. Указанная зависимость 
согласуются с физическим смыслом электрофильности как электроноемкости реакционного центра. 

 
 


