6. MOLEKULÁK ÁTLAGOS TÖLTÉSÉNEK ÉS AZ ÁTLAGOSAN KÖTÖTT PROTONOK SZÁMÁNAK SZÁMÍTÁSA

6.1. Hány proton található egy átlagos DOPA (Levodopa) anionján (D3–) pH = 6.0-nál?

logK1 = 13.4

logK2 = 9.7

logK3 = 8.7

logK4 = 2.3

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

Írjuk fel a lépcsőzetes és kumulatív protonálódási állandókat:
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Számítsuk ki az átlagosan kötött protonok számát (n-átlag függvény):
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Vagyis a DOPA molekulák legnagyobb része 3-szorosan protonált formában fordul elő ezen a pH-n.

6.2. Mennyi egy hisztidin molekula átlagos töltése pH = 7.0-nál?

	h– + H+      [image: image9.wmf]Hh


logK1 = 9.58

Hh + H+   [image: image10.wmf]H2h+ 

logK2 = 6.47
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logK3 = 2.02
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Számítsuk ki az átlagosan kötött protonok számát (n-átlag függvény):
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A molekula átlagos töltését megkapjuk, ha teljesen deprotonált formájának töltéséhez hozzáadjuk az adott pH-n átlagosan kötött protonok számát.

Tehát a hisztidin molekula átlagos töltése pH = 7-nél: –1+1.225 = 0.225
Ez csak körülbelül jelenti azt, hogy 1000 molekulából 775 semleges és 225 egyszeres pozitív töltéssel rendelkezik, hiszen akadnak (kis számban, de számolhatóan) –1 és +2 töltésű molekulák is. 

6.3. Mennyi az amoxicillin átlagos töltése pH = 6.8-nál?

        logK1 = 9.6
logK2 = 7.4
logK3 = 2.4  (fenolát, amino és karboxilát csoportok)
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= 1.799

Tehát pH = 6.8-nál az átlagos töltés egy amoxicillin molekulán: –2+1.799 = –0.201
6.4. Hány proton található egy átlagos malát anionon pH = 4.4-nél? Mennyi egy almasav molekula átlagos töltése ezen a pH-n? 


logK1 = 4.44

logK2 = 3.34
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az átlagos töltés: –2+0.5871 = –1.413
6.5. Hány proton található egy átlagos kinin molekulán pH = 7.4-nél? Mennyi egy kinin molekula átlagos töltése ezen a pH-n? 

logK1 = 8.8                logK2 = 4.2
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az átlagos töltés: 0+0.9623 = 0.9623
6.6. Hány proton található egy átlagos metildopa anionon (M3–) pH = 7.4-nél?

logK1 = 12.0 
logK2 = 10.6
logK3 = 9.2 
logK4 = 2.2 
-------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------
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6.7. Mennyi egy tiroxin molekula átlagos töltése pH = 7.4-nél?

logK1 = 10.1 
logK2 = 6.7 
logK3 = 2.2 
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= 1.165      tehát az átlagos töltés: –2 + 1.165 = –0.835
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