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В настоящей работе предложен новый метод оценки энтальпии водородной связи растворяемое вещество-вода. Он основан на разделении энтальпии гидратации на вклады неспецифической гидратации, гидрофобного эффекта и специфического взаимодействия растворяемое вещество-растворитель. Сущность нашего метода оценки энтальпии специфического взаимодействия растворяемого вещества с водой базируется на равенстве энтальпий самоассоциации воды и метанола в расчете на одну водородную связь [1]. Этот факт дает возможность предположить, что энтальпии водородной связи растворяемого вещества А в метаноле и в воде совпадают. В работе [1] мы показали, что энтальпия гидрофобного эффекта алканов отрицательна и не зависит от размера молекулы. Значение его составляет -10.7 ± 1.5 кДж/моль. Для ароматических углеводородов вклад гидрофобного эффекта положительный и растет с размеров молекулы, например, для бензола он равен 1.3 кДж/моль, а для антрацена 19.8 кДж/моль [1].     

В настоящей работе энтальпии гидрофобного эффекта рассчитывались по уравнению (2). 
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Энтальпии специфического взаимодействия А с метанолом были определены по методу [2]. Полученные данные показывают, что энтальпии гидрофобного эффекта алифатических соединений отрицательны. Эти значения не зависят от длины алкильного радикала и равны -11.5±2 кДж/моль. С другой стороны значения 
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 для нитробензола, бензонитрила и бензальдегида составляют 2.2±1 кДж/моль, что совпадает с 
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 бензола. 
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 для 9-антральдегида (17.2 кДж/моль) практически равна антрацену. Эти результаты подтверждают применимость уравнения (2) и дают возможность определять 
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 для протоноакцепторов по значениям 
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Работа выполнена при поддержке РФФИ № 09-03-00751-а и МК-1462.2008.3.
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