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Методом межфазного распределения получены коэффициенты распределения глицина (HGly) между водой (водно-диметилсульфоксидными растворителями) и гексаном. Рассчитаны ∆G° переноса глицина из воды в водные растворы ДМСО. Значения lgK кислотно-основных равновесий HGly в смесях вода-ДМСО, полученные ранее [1, 2], и данные о сольватации H+ [3] позволили рассчитать ∆G° пересольватации глицинат- (Gly−) и глициний- (H2Gly+) ионов.
Расчеты показали, что монотонное уменьшение константы диссоциации H2Gly+ в водных растворах ДМСО в основном связано с усилением сольватации глициний-иона. В увеличении константы депротонирования глицина при первых добавках ДМСО не обнаружено доминирующего сольватационного вклада какого-либо реагента. Последующее уменьшение lgK реакции можно объяснить дестабилизацией глицинат-иона в растворах вода-ДМСО.

Используя значения ∆trG°(Gly−) и стандартные энтальпии переноса глицинат-иона в смесях вода-ДМСО [4], рассчитали энтропийный вклад процесса пересольватации. Обнаружено, что рост энергии Гиббса определяется главным образом энергетической составляющей процесса. 
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