10. LÁTSZÓLAGOS ÉS VALÓDI MEGOSZLÁSI HÁNYADOSOK SZÁMÍTÁSA

10.1. Mennyi a heroin látszólagos megoszlási hányadosa vizes közeg (pH=8.5)  és organikus fázis között, ha protonálódási állandója logK=8.0 és valódi megoszlási hányadosának logaritmusa 1.6?

---------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------

	A látszólagos megoszlási hányados definíciója: P’ = (xi · Pi
ahol: xi az egyes, különböző mértékben protonált részecskék móltörtje (relatív koncentrációja) a vizes fázisban, Pi pedig azok valódi  megoszlási hányadosa 

A fenti molekulára: 

P’ = xB · PB + xHB+ · PHB+= 
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Ha feltételezzük, hogy [B]vPB>>[HB+]vPHB+ (ez igaz megfelelően magas pH  (pH ( logK) esetén, hiszen 

általában PB>>PHB+), akkor az egyenlet egyszerűsödik:

P’ = 
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10.2. Mennyi a paracetamol valódi megoszlási hányadosa, ha logK=9.9 és P’(pH=10.2)=0.53 ?

--------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------

	A fenti molekulára: 

P’ = xA– · PA– + xHA · PHA = 
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Ha feltételezzük, hogy [A–]vPA–<< [HA]vPHA (ez igaz megfelelően alacsony pH (logK ( pH) esetén, hiszen általában PHA>>PA–), akkor az egyenlet egyszerűsödik:
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P’ = 
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 ebből PHA=1.59

10.3. Mennyi a terbutalin látszólagos megoszlási hányadosa pH 9.0-nál?

Valódi megoszlási hányadosa: logPH2B = 0.9, protonálódási állandói: logK1=11.0, logK2=9.9, logK3=8.6

	A fenti molekulára:

P’= xB2–·PB2–+xHB–·PHB–+xH2B·PH2B+xH3B+·PH3B+=
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Ha feltételezzük, hogy [H2B]vPH2B a számlálóban dominál a többi tag felett (ez igaz az izoelektromos pont környékén, hiszen általában a töltésmentes forma megoszlási hányadosa több nagyságrenddel nagyobb az ionos formákénál), akkor az egyenlet egyszerűsödik:

P’ = 
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P’ = 
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 = 5.208     log P’= 0.717

10.4. Mennyi a cetirizin valódi megoszlási hányadosa, ha logP’(pH=7.7)=1.58? (A protonálódási állandók: logK1=8.0, logK2=2.9, logK3=2.2)

------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------

	A fenti molekulára: 

P’= xA–·PA–+xHA·PHA+xH2A+·PH2A++xH3A2+·PH3A2+=
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Ha feltételezzük, hogy [HA]vPHA a számlálóban dominál a többi tag felett (ez igaz az izoelektromos pont környékén, hiszen általában a töltésmentes forma megoszlási hányadosa több nagyságrenddel nagyobb az ionos formákénál), akkor az egyenlet egyszerűsödik:

P’ = 
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ebből PHA = 
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10.5. Mennyi a morfin látszólagos megoszlási hányadosa acidózis (pH=7.1) illetve alkalózis (pH=7.7) esetén, ha ismert a töltésmentes mikrorészecske valódi megoszlási hányadosa (logpHM0=1.22), valamint az alábbi mikroállandók: log kN = 9.29

log kO = 9.18

log
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Ha a mikroszkopikus megoszlási hányadosokat kis p betűvel jelöljük, a fenti molekulára: 

P’ = xM– · pM– + xHM( · pHM( + xHM0 · pHM0 + xH2M+ · pH2M+ 

= 
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Ha feltételezzük, hogy [M–]vpM–<<[HM0]vpHM0 és [HM0]vpHM0>>[H2M+]vpH2M+ (ez igaz az izoelektromos pont környékén, hiszen általában pHM0>>pM– és pHM0>>pH2M+), akkor az egyenlet egyszerűsödik:

P’ = 
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Mivel az ikerionos forma relatív koncentrációja csupán 1.29-szerese a töltésmentesének: [HM0]vpHM0>>[HM(]vpHM( (hiszen általában pHM0>>pHM()

P’ = 
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Behelyettesítve: 
P’(pH=7.1)= (120.2/5063) · 16.60 = 0.3941    logP’(pH=7.1)= –0.4044
P’(pH=7.7)= (30.20/372.2) · 16.60 = 1.347     logP’(pH=7.7)= 0.1293
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