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В  биологических  системах  гидрофобные  взаимодействия  оказывают 
управляющее  воздействие  на  такие  процессы,  как  поведение  малых  неполярных 
молекул, формирование белковой глобулы, докинг белков, обеспечение стабильности 
мембран и т.д. В воде существует неупорядоченная сеть водородных связей между её 
молекулами. Внедрение гидрофобных частиц или их групп приводит к реорганизации 
этой сети. Энтропийный эффект внедрения малых гидрофобных частиц (размером до 
~1 нм) ведёт к эффективному выталкиванию их из воды и взаимному притяжению. В 
случае внедрения в воду более протяжённых гидрофобных частиц или совокупностей 
нескольких малых вблизи них формируется поверхность, напоминающая поверхность 
раздела  жидкость-газ.  Уменьшение  плотности  воды  по  сравнению  с  объёмной 
становится  причиной  появления  сильного  притяжения  между  гидрофобными 
объектами. 

На основе уравнений Хаммера, Пратта и др. [1] нами была разработана методика 
расчёта энергии сольватации малых гидрофобных частиц и вычисления потенциала их 
взаимодействия.  С  помощью  данной  методики  были  проведены  расчеты  энергии 
сольватации  для  молекул  метана  и  аргона.  Также  нами была  разработана  методика 
расчёта плотности воды вблизи малых гидрофобных частиц.

Для макромолекул (например, молекул белков) разработанные методы не могут 
быть применены, поэтому нами разработана модель для учёта влияния гидрофобных 
сил  на  взаимодействие  белков  в  водном  растворе  на  основе  результатов 
экспериментальных измерений силы притяжения между плоскими поверхностями [2] и 
разработанного Б.В. Дерягиным [3] метода перехода к искривлённым поверхностям.
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