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Парацетамол (Рс) - это один из наиболее широко распространенных в настоящее время медицинских препаратов, обладающих обезболивающим и жаропонижающим эффектами. Для предсказания транспорта Рс через биомембраны интерес представляет сравнение термодинамических свойств растворов Рс в 1-октаноле и воде, поскольку коэффициент распределения 1-октанол - вода используется для оценки биологической активности лекарств и их способности проникать через липидные мембраны. В работе проведено сравнение парциального мольного объема Рс в октаноле и воде [1]. На основе данных по плотности были рассчитаны кажущиеся мольные объемы Рс в 1-октаноле. Для нахождения предельного парциального мольного объема 
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 зависимость кажущегося мольного объема от концентрации Рс была экстраполирована на нулевую концентрацию из разбавленной области. 
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 = 96.12 см3 моль-1. Величину 
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 можно представить как сумму двух вкладов: собственного объема растворенной молекулы и объемных изменений в растворителе при внесении в него данной молекулы. Согласно [2], собственный объем молекулы Рс составляет 123.8 см3 моль-1. Таким образом, при растворении Рс в 1-октаноле происходит сжатие растворителя за счет образования более сильных водородных связей между Рс и октанолом по сравнению с чистым октанолом. 
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 парацетамола в воде равен 184.66 см3 моль-1 [1], что значительно превышает собственный объем Рс. Таким образом, при внесении Рс в воду происходит увеличение объема растворителя по сравнению с объемом в чистой воде. Наблюдаемый эффект, по-видимому, связан с явлением гидрофобной гидратации. Было также проведено описание 
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в рамках теории масштабной частицы. Полученные значения 
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 (изменение объема за счет межмолекулярных взаимодействий) также указывают на то, что в октаноле парацетамол ведет себя как сольвофильное соединение, в то время как в воде величина 
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 мала.
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