Энергия связи вода-мицелла пигмента определяет конечную влажность органического продукта.
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Паста пигментов представляет собой сложную систему, состоящую из частиц целевого вещества с примесями (ионы), сорбируемыми на их поверхности, и жидкой фазы, представляющей собой раствор солей, с содержащимися растворенными органическими соединениями. В жидкой фазе пасты и на поверхности частиц Пигмента красного FGR содержатся ионы Na+, Н+, SO42-, Cl-. Ионы солей в значительной степени влияют на величину энергии связи молекул воды с поверхностью частиц пигмента, а следовательно, определяют кинетику процесса сушки во втором периоде.

Для создания модели распределения водорастворимых примесей вокруг частицы пигмента необходимо знать возможные варианты расположения ионов водорастворимых примесей и оценить прочность образующихся связей молекулы пигмента с ионами водорастворимых примесей. В зависимости от расположения ионов водорастворимых примесей вокруг частиц пигментов и устойчивости, образованных связей молекула пигмента-ионы возможны следующие варианты:частица пигмента индифферентна к ионам и молекуле воды; образует вокруг себя адсорбционный слой из ионов или координирует вокруг себя молекулы воды; образует вокруг себя двойной электрический слой из ионов, образует вокруг себя хемосорбционный слой из ионов водорастворимых примесей.
Наличие на частицах пигмента ионов водорастворимых примесей определяется энергией связи частицы с ионами примесей. Энергия связи пигмент-ион зависит от строения молекулы пигмента, наличия у нее активных центров, формирующих присоединение того или другого иона.

Для рассмотрения структуры твердой фазы Пигмента красного FGR необходимо создать модель молекулы, определить у нее наличие активных центров присоединения ионов  и определить энергию связи активных центров молекулы с ионами водорастворимых примесей и водой. Молекулярная структура Пигмента красного FGR рассчитывалась, при использовании метода HF/3-21-G(d). Для определения энергетических и геометрических характеристик  системы молекулы пигмента с ионами использовался метод GDIIS (определение геометрии методом прямого обращения в итерационном подпространстве) [1].

Варианты присоединения молекулы воды к молекуле Пигмента красного FGR: к водороду амидогруппы; к атому хлора в орто-положении к диазогруппе; к атому кислорода гидроксильной и амидогруппы; к атому хлора в пара- и мета- положениях к диазогруппе.

В результате квантово-химических расчетов были получены три варианта наиболее вероятных энергий связи таблица 1.

Таблица 1. Энергии связи молекулы воды и молекулы Пигмента красного FGR
	
	№
	Описание конфигурации
	Энергия связи, кДж/моль
	

	
	1 
	Молекула воды присоединяется к водороду амидогруппы
	-66.26
	

	
	2 
	Молекула воды располагается между атомом хлора, диазогруппой и гидроксогруппой пигмента
	-40.7
	

	
	3 
	Молекула воды присоединяется к атому хлора в мета положение пигмента
	-18.41
	


Наиболее энергетически сильной является связь молекулы воды, присоединенной к водороду амидогруппы. Расстояние между атомами составляет 1.874 Å, порядок связи 0.109.
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