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Использование ископаемых источников топлива приводит к генерации десятков тонн СО2 антропогенного происхождения, что имеет крайне негативный эффект на глобальный климат. Идеальным решение этой проблемы является разработка высокоэффективных технологий улавливания и переработки СО2 в производственно ценные компоненты посредством электролитического восстановления. Электрокаталитическая фиксация углекислого газа является одним из наиболее эффективных методов конверсии диоксида углерода, для проведения которого осуществляется при комнатных давлении и температуре [1]. Среди всевозможных электролитических процессов, электрохимическая активация бензил галогенидов и последующая фиксация с их помощью углекислого газа является экологичным и перспективным методом синтеза важных производных карбоновых кислот, которые имеют важное значение для фармацевтики и производства топлива [2]. Для подобных процессов, электрокатализ является ключевой технологией, в которой электрохимический потенциал определяет стабильность адсорбированных структур, а также структуру двойного электрического слоя (ДЭС) на поверхности электрода. Поэтому, для того, чтобы увеличить селективность электрокатализаторов и выход целевых продуктов, необходимо подробно изучить механизмы лимитирующих процессов протекающих на поверхности электрод-электролит.
В нашем исследовании мы использовали комплексный подход для решения данной задачи, который включал в себя изучение структуры ДЭС посредством молекулярно динамических симуляций с использованием программы GROMACS, а также применение теории функционала плотности (DFT) имплементированной в программе ORCA для изучения термодинамических параметров элементарных стадий процесса. 
В результате работы нами была построена модель и изучено строение ДЭС в растворе ацетонитрила с концентрацией бензилбромида 0.1 М на поверхности Ag (111). В качестве вспомогательного электролита выступал тетрабутиламмония йодид концентрация которого составила 0.15 М. Данные значения концентраций были выбраны таким образом, чтобы имитировать реальные условия эксперимента. 
Одним из важных результатов является строение ДЭС при потенциале нулевого заряда, который является референсной точкой при изучении ДЭС вблизи поляризованных поверхностей. Потенциал нулевого заряда составил -0.06 В, что сопоставимо с результатами полученными с помощью DFT [3].
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