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Изучены возможности гибридной модели сольватации (микросольватация + 
континуальная модель поляризуемого континуума РСМ) для описания энергетики 
гидратации протона в воде. Согласно общепринятым моделям гидратированный 
протон может образовывать симметричные структуры [H(H2O)2]+ (Zundel), 
[OH3(H2O)3]+ (Eigen), [H(H2O)6]+ (Kazansky [1]). Однако, возникает вопрос, 
обладают ли кластеры, содержащие один протон и две, четыре или шесть молекул 
воды, соответственно, особой устойчивостью. Масс-спектрометрические данные 
(Kebarle) при различных давлениях водяного пара и температурах 300-400 К ясно 
свидетельствуют, что вышеуказанные кластеры вовсе не обнаруживают 
исключительной устойчивости, поскольку их концентрации укладываются в общее 
распределение кластеров по концентрациям. Следует подчеркнуть, что 
экзотермичность реакции образования кластера H+(H2O)n  из кластера H+(H2O)n-1  
снижается с соблюдением монотонной зависимости без каких-либо особенностей 
(36, 22.3, 17, 15.3, 13, 11.7, 10.3 ккалмоль, соответственно). Таким образом, 
газофазные данные не подтверждают предполагаемой особой устойчивости 
структур  [H(H2O)2]+, [OH3(H2O)3]+, [H(H2O)6]+. В связи с этим, нами были 
проведены квантово-химические расчеты с учетом электронной корреляции в 
рамках теории возмущений второго порядка МР2/6-311++G** и гибридного 
функционала плотности DFT/B3LYP/6-311++G** для реакций H+(H2O)n-1 +H2O-
>H+(H2O)n  в случае различных значений 2<n<8 с учетом влияния водной среды в 
рамках континуальной модели РСМ. Проведенные расчеты с использованием 
программы Гауссиан-03 показали, что гибридная модель сольватации 
(микросольватация + модель РСМ) позволяет вычислить с точностью 5 ккал/моль 
энергию сольватации протона в воде. На основе полученных данных сделан вывод, 
что для корректного вычисления энтальпий реакций гидратации необходимо 
применять метод МР2 с использованием  расщепленных базисов, дополненных 
поляризационными и диффузными функциями. Обнаружено, что использование 
метода функционала плотности DFT/B3LYP иногда приводит к  необычным 
структурам кластеров H+(H2O)n, которые не согласуются со структурами, 
полученными методом МР2. Автор выражает признательность академику В.Б. 
Казанскому за плодотворное обсуждение.  
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