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В работе [1] впервые представлены результаты эксперимента по исследованию спектра поглощения красителя 4-DASPI в бинарном растворителе этиленгликоль-вода при изменении доли этиленгликоля от 0 до 100%. Из эксперимента получены зависимости положения максимума спектра поглощения и оптической плотности от концентрации бинарного растворителя. Интерес к данной паре растворителей имеет как фундаментальный (исследование эффектов кластерообразования в растворе ассоциированных жидкостей), так и прикладной (использование в качестве фармацевтических наполнителей, косметических препаратов, промышленных и биологических растворителей, пищевых добавок и т. д.) аспекты 
Опираясь на экспериментальные данные по положениям максимумов спектра поглощения, на основе модели Онзагера-Липтэя были найдены соответствующие этим положениям эффективные диэлектрические проницаемости растворов. Значения диэлектрической проницаемости, полученные из расчета, очевидно, соответствующие сольватной оболочке красителя, существенно отличаются от известных табличных значений макроскопической диэлектрической проницаемости для тех концентраций бинарного растворителя, которые были взяты в эксперименте, что указывает на эффект избирательной сольватации. При этом характер отклонения локальной диэлектрической проницаемости в сольватной оболочке от табличных значений свидетельствует о существенном обогащении сольватной оболочки этиленгликолем. 
 Произведена оценка локального изменения мольной доли этиленгликоля в сольватной оболочке хромофора 4-DASPI. Показано, что приблизительно в середине диапазона изменения макроскопической объемной доли имеет место абсолютный максимум отличия локальной XL и макроскопической XM концентраций (рис.1). В этой точке происходит перестройка сольватной оболочки, характеризующаяся практически полным доминированием этиленгликоля над водой (рис.2), что соответствует точке перегиба на графике изменения оптической плотности с концентрацией.  
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Рис.1 Зависимость локальной мольной доли этиленгликоля в бинарном растворителе от его макроскопической объемной доли. 1 - Зависимость локальной мольной доли этиленгликоля ХL, 2 - Зависимость макроскопической мольной доли этиленгликоля ХM, 3 - зависимость разности ХL - ХM
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Рис. 2 Строение сольватной оболочки 4-DASPI в бинарной смеси вода-этиленгликоль.

Молекулярно-динамические и квантово-химические расчеты с явным рассмотрением молекул растворителя чрезвычайно сложны, ресурсоемки и малонадежны в связи с практическими ограничениями на размеры системы. В этой связи предлагаемый метод расчета относительно прост и позволяет выявить, по крайней мере, в полуколичественном приближении, наличие и основные особенности избирательной сольватации в полярных растворителях, состав сольватной оболочки, а также построить шкалу полярности на основе бинарного раствора с учетом избирательной сольватации хромофора.  
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