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Изучение термодинамики процесса гидратации является важным направлением в химии водных растворов. Нами был предложен [1,2] новый подход, позволяющий анализировать термодинамические функции гидратации неэлектролитов. В рамках этого подхода термодинамические функции гидратации 
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 для любого вещества A представляются в виде суммы вкладов неспецифической гидратации 
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, гидрофобного эффекта, наличие которого отличает воду от других растворителей (
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) и специфических взаимодействий – водородных связей растворенного вещества с водой, если таковые образуются (
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В работе определены величины каждого из трех вкладов для различных соединений. Нами предложены [1,3] уравнения, позволяющие рассчитывать энергию Гиббса и энтальпию неспецифической сольватации в различных растворителях. Термодинамические функции сольватации в воде (гидратации) отличаются наличием дополнительного вклада гидрофобного эффекта.
На основании анализа данных для большого числа соединений различной структуры показано, что вклад гидрофобного эффекта в энергию Гиббса гидратации положителен и линейно зависит от характеристического молекулярного объема растворенного вещества 
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Отрицательные отклонения от этой зависимости наблюдаются для длинных нежестких углеводородных цепей и связаны с конформационными изменениями, которые они претерпевают в водном растворе.
Получены значения энергий Гиббса образования водородных связей различных растворенных веществ в воде. Показано, что при связывании с ассоциатами воды наблюдается ярко выраженный кооперативный эффект.
Аналогичная схема ранее [2] применялась для энтальпий гидратации. Значения вкладов энтальпии гидрофобного эффекта сильно зависят от структуры растворенного вещества. Для алканов они отрицательны и мало зависят от размера молекул, для ароматических соединений положительны и сильно возрастают с ростом молекулярного объема. Проведены оценки энтальпий водородных связей с водой. Также обсуждена роль энтропии при гидратации.
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