5. MAKRO-ÉS MIKRORÉSZECSKÉK %-OS ELŐFORDULÁSÁNAK SZÁMÍTÁSA

5.1. Hány %-a van a morfinnak pH = 9-nél anionos, semleges és kationos formában?

logK1 = 9.54                logK2 = 8.34

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

Írjuk fel a lépcsőzetes és kumulatív protonálódási állandókat:
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Írjuk fel az egyes makrorészecskék relatív koncentrációját (móltörtjét), majd fejezzük ki a teljesen deprotonált részecske koncentrációja és a kumulált protonálódási állandók segítségével:
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5.2. Hány %-a van a morfinnak pH = 9-nél anionos, ikerionos, töltésmentes és kationos formában?

log kN = 9.29

log kO = 9.18

log
[image: image8.wmf]k

N

O

= 8.59

log
[image: image9.wmf]k

O

N

= 8.70

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

A morfin mikrospeciációs sémája:
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Írjuk fel a mikroszkopikus protonálódási állandókat:
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Írjuk fel az egyes mikrorészecskék relatív koncentrációját (móltörtjét):
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Az alapvetően lipoid membrán a töltésmentes részecskéket, tehát pH = 9-nél a morfin mintegy 29%-át engedi át.

5.3. Számítsuk ki a pefloxacin anionos, ikerionos, töltésmentes és kationos formájának részarányát pH = 7.0, 7.4 és 8.0 kémhatású oldatokban! Az ábrán az egyes protonálódási mikro- ill. makroegyensúlyok állandóinak logaritmusát tüntettük fel.
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A megoldások:

	pH
	


	


	


	



	7.0
	0.126
	0.631
	0.159
	0.080

	7.4
	0.277
	0.553
	0.139
	0.028

	8.0
	0.611
	0.306
	0.077
	0.004


5.4. Határozzuk meg az almasav részecskék eloszlását pH = 4.4-nél! Az ábrán az egyes protonálódási mikro- ill. makroegyensúlyok állandóinak logaritmusát tüntettük fel.
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Tehát az almasav 46%-a kétszeres negatív töltésű anionos, 50%-a egyszeres negatív töltésű anionos, 4%-a semleges formában van.

5.5. Hány %-a van a kininnek pH = 7.7-nél semleges és egyszeresen ill. kétszeresen töltött kationos formában?

logK1 = 8.8                logK2 = 4.2

-------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------
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Tehát pH = 7-nél a kinin 7.34%-a semleges, 92.61%-a egyszeresen pozitív kation, 0.03%-a kétszeresen pozitív kation formájában található.

5.6. Mennyi a glutation ((-glutamil-ciszteinil-glicin, az oxidatív stressz elleni védelem kulcsmolekulája) egyes protonáltsági állapotú formáinak előfordulása pH = 9.07-nél?

logK1 = 9.49          logK2 = 8.72

logK3 = 3.40               logK4 = 2.05

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

A glutation legbázikusabb állapotában tiolát, glutamil (-karboxilát, glicin karboxilát és amino (valamint két nem protonálódó peptid) csoportot tartalmaz, így trianionos. Protonálódási makroegyensúlyai:
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5.7. A glutation hány %-a oxidábilis pH = 9.07-nél? A tiol(diszulfid oxidatív átalakulásban közvetlenül a protonálatlan tiol (–S–, tiolát) csoportok vesznek részt. 

A glutation mikrospeciációs sémája lúgos oldatban:
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A mikroállandók:
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A makro- és mikroállandók között a következő összefüggések érvényesek:
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Tehát a glutation részecskeeloszlása:
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Vagyis ezen a pH-n a glutation részecskék 21%-a háromszorosan negatív, 34+21 = 55%-a kétszeresen negatív és 24%-a egyszeresen negatív anionként fordul elõ az oldatban.

Tehát az összes glutation 21+34 = 55%-a képes a sejtet a külső oxidatív hatásoktól - saját oxidálódása árán - megvédeni.

5.8. Határozzuk meg a metildopa részecskeeloszlását pH = 7.4-nél. 

logK1 = 12.0 
logK2 = 10.6
logK3 = 9.2 
logK4 = 2.2 
-------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------
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 EMBED Equation.2  
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5.9. Határozzuk meg a tiroxin részecskeeloszlását pH = 7.4-nél. 

logK1 = 10.1 
logK2 = 6.7 
logK3 = 2.2 

----------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------
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5.10. Hányféle mikrorészecske, mikroállandó, 2 protont tartalmazó és 3 protont tartalmazó protonáltsági izomer létezik egy hétcsoportos molekula oldatában?

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

A mikrorészecskék száma: 2n = 27 = 128
A mikroállandók száma: n · 2n–1 = 7 · 26 = 448
A 2 protont tartalmazó protonáltsági izomerek száma: 
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A 3 protont tartalmazó protonáltsági izomerek száma: 
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A feladat megoldható a binomiális együtthatókat tartalmazó Pascal háromszöggel is:
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5.11. Határozzuk meg az amino és fenolát csoport közötti kölcsönhatási tényezőt a morfin molekulában!

 log kN = 9.29

log kO = 9.18
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