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Аннотация 

На основе квантово-химических расчетов методом функционала плотности и квантово-механи-
ческой теории переноса заряда в полярных средах проведены модельные оценки энергии активации 
элементарного акта первой стадии электровосстановления аквакомплекса [Bi(H2O)6]

3+, моноизотио-
цианатного комплекса [Bi(H2O)4NCS]2+, а также гексаизотиоцианатного комплекса [Bi(NCS)6]

3-. 
Сделан  вывод об ускоряющем влиянии тиоцианат-иона на электровосстановление за счет его 
комплексообразования с ионом Bi(III), что позволило объяснить экспериментально наблюдаемые 
закономерности. 
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