8. IZOELEKTROMOS PONT KISZÁMÍTÁSA ÉS IDEÁLIS pH KISZÁMÍTÁSA VEGYÜLETEK ELVÁLASZTÁSÁRA 

8.1. Mennyi a glicin izoelektromos pontja?



logK1= 9.78



logK2=2.35

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

G– + H+ [image: image1.wmf]HG 

(1=


HG + H+ [image: image2.wmf]H2G+
(2=



 EMBED Equation.2  

Az izoelektromos pontban a molekula átlagos töltése nulla, így: [G–] = [H2G+] = (2[G–][H+]2

( [H+] = 

= 8.61 · 10–7    


( tehát pI= 6.065 (vagyis ebben az egyszerű esetben a logK1 és logK2 állandók számtani közepe).

8.2. Mennyi az amoxicillin izoelektromos pontja?

logK1 = 9.6

logK2 = 7.4

logK3 = 2.4 

(fenolát, amino és karboxilát csoportok)

--------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------
A2– + H+ [image: image3.wmf] HA–           

(1 =


HA– + H+ [image: image4.wmf] H2A


(2 =


H2A + H+ [image: image5.wmf]H3A+           

(3=



 EMBED Equation.2  

Az izoelektromos pontban átlagosan 2 proton található egy amoxicillin anionon, vagyis:
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Ebből: (3[H+]3 = 2+(1[H+]

Ez a harmadfokú egyenlet iterációval oldható meg, az eredmény: pI= 4.9 

(vagyis ebben az esetben a logK2 és logK3 állandók számtani közepe).

8.3. Mi az ideális pH az amfetamin és a metamfetamin elválasztására?

      (pl. szerves fázisba való átrázáshoz, kapilláris elektroforézishez)


logKA= 9.96



logKM= 10.21

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

	A + H+ [image: image8.wmf]HA+




M + H+ [image: image9.wmf]HM+
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Azt a pH-t keressük, ahol a 2 részecske relatív koncentrációja leginkább eltér egymástól (ekkor maximális a közöttük levő töltéskülönbség).

z = (( =  (A–(M = 

–


A pH függvényében ábrázolva z-t egy maximumgörbét kapunk. Ennek szélsőértéke ott lesz, ahol az első derivált értéke 0. Vagyis:

z = (1+KA[H+])–1– (1+KM[H+])–1 , ennek az első deriváltja: z’ = ?
Matematikából tudjuk, hogy ha f(x) = (1+kx)–1 , akkor f’(x) = –k(1+kx)–2
Így 
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Ebből  KM(1+KA[H+])2 = KA(1+KM[H+])2 

        ebből levezetés után:
 [H+] = 

= 8.222 · 10–11 ( pH =  10.09
Tehát az ideális pH az elválasztáshoz: 10.09 (vagyis ebben az egyszerű esetben a 2 állandó logaritmusának számtani közepe).

8.4.  Mi az ideális pH a mezo- és a nem mezo-borkősav elválasztására?

     

logK1M= 4.44



logK1B= 3.95



logK2M= 2.99 



logK2B= 2.82

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

M2– + H+ [image: image13.wmf]HM–


B2– + H+ [image: image14.wmf]HB–




HM– + H+ [image: image15.wmf]H2M


HB– + H+ [image: image16.wmf]H2B



Azt a pH-t keressük, ahol a 2 részecske 
[image: image17.wmf]H

 függvénye leginkább eltér egymástól (ekkor maximális a közöttük levő töltéskülönbség).

z = 
[image: image18.wmf]H

M–
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B = 
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Kérdés, hogy ennek a görbének hol a maximuma. Ezt már nehéz lenne deriválással megoldani, egyszerűbb Originnel grafikus úton:
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Vagyis a megoldás: pH = 4.11
8.5.  Mi az ideális pH a citromsav és az izocitromsav elválasztására?

    
logK1C= 6.40



logK1I= 5.73


logK2C= 4.76 



logK2I= 4.31


logK3C= 3.13



logK3I= 3.07

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

C3– + H+ [image: image22.wmf]HC2–


I3– + H+ [image: image23.wmf]HI2–




HC2– + H+ [image: image24.wmf]H2C–


HI2– + H+ [image: image25.wmf]H2I–
HC– + H+ [image: image26.wmf]H3C


HI– + H+ [image: image27.wmf]H3I


Azt a pH-t keressük, ahol a 2 részecske 
[image: image28.wmf]H

 függvénye leginkább eltér egymástól (ekkor maximális a közöttük levõ töltéskülönbség).

z =
[image: image29.wmf]H

C–
[image: image30.wmf]H

I =
[image: image31.wmf]3

2

3

2

1

2

2

1

2

2

3

3

1

2

2

1

2

2

3

3

+

+

+

+

-

+

+

+

+

+

+

+

+

+

+

+

+

+

+

b

b

b

b

b

b

b

b

b

b

C

C

C

C

C

I

I

I

I

I

H

H

1

+

H

H

H

H

H

1

+

H

H

H

[

]

[

]

[

]

[

]

[

]

[

]

[

]

[

]

[

]

[

]


Ezt az egyenletet már végképp nehéz volna numerikusan, deriválással megoldani, viszont Originnel, grafikus úton megoldható:
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Vagyis a megoldás: pH = 5.95
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