[bookmark: _GoBack]V članku smo iskali linearno zvezo med izračunanimi vrednostmi molekulskega elektrostatskega potenciala (MEP) in eksperimentalnimi pKa vrednmostmi. Obravnavali smo sete različnih molekul (karboksilne kisline, fenole in aniline), za katere smo dobili dobre linearne korelacije z maksimumi MEP. Z uvedbo avtomatično generiranih molekulskih deskriptorjev, natančneje števila karboksilnih skupin in števila amino skupin, smo uspeli sestaviti enoten triparametrski model za izračun pKa, ki je zajemal vse obravnavane molekule.
