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)
����� �
�
��� ∆*,����•��-1 ∆Su, ���•����-1•��$-1 ∆Gu, ����•��$-1

�*4 � �
���
 → �*4 � *2� -2,8 -18 +2,6

�*4 � �	��
 → �*4 � *2� -2,4 -19 +3,3

�*4 � CCl4 → �*4 � *2� -2,5 -18 +2,9

�2*6 � �
���
 → �2*6 � *2� -2,2 -20 +3,8

�2*6 � CCl4 → �2*6 � *2� -1,7 -18 +3,7

+���� �3*8 → �3*8 � *2� -1,8 -23 +5,05

+���� �-�4*10 → �-�4*10 � *2� -1,0 -23 +5,85

+���� �6*6 → �6*6 � *2� 0 -14 +4,07

�
���
��
 G, ����/��$ G�
�,����/��$ �
���
��
 G, ����/��$ G�
�,����/��$

,����� -4,63 0 ����� ������ – �*2

%����� -3,90 +0,73 -��� +3,02 -

����� -2,94 +1,69 #
��� +2,26 -

.
 ��� -2,21 +2,42 -��� – �
��� - +0,76

/��
 ��� -1,69 +2,97 %����� – ������ - +0,73

0
��������

�

-1,98 +2,65 .
 ��� - ����� - 0,73

����� -2,06 +2,60

1
���������
���
������
�����
�
����

�������������
�����

����
����������������
�
 ���������������

����������
������
�
���������������
���
�� 

������������������������
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� ������
���: K,KD,KP,D ��P
� &���	����������
��������-���: OWPC

[X]org

P = ----------- , [��$�V]
[X]aq

2��������
�
�
�����

- ������
������
���
- �����������"
���
���������
��
- ���������	�����
"
�������������������
���
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HA       H + A    (1)     Ka1 = a(H  )a(A  )/a(HA)

BH       B + H    (2)     Ka2 = a(H  )a(B)/a(BH  )

+          -

+                     +

+     -

+       +

P=Papp[1+10            ]
P=Papp[1+10            ]
&��������������� (pKa>>7) 
��������������� (pKa<<7)

(pH-pKa)

(pKa-pH)

(P=Papp).}
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- «shake-flask» �
���

- �
����
�
����� ������
- HPLC-�
��
- �
�����
����
����
���

��������� ��������-
��������������
"
���

-��		���
�������������,
���

-����$�����
�	����
�����
�������

- �
������
������)��
��� ������������

log P = 5.2-0.68 log S                           (r = 0.94) – Hansch
log P = 6.5-0.89(log S)-0.015(mp)       (r = 0.96) - Yalkowsky

K = 0.115γw/γ0
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«Shake-flask» �
��

2������

• 3�������������
����
"
����

• ���������"
����$��������

• /��
����
���������������$���

• ���
�
��
����������
���	��

����
��
�����������
�
����������

����
�� �)
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HPLC – �
��

V    V - V
P =       � k´= 

V       V

0   r        0

s         s

��
�

P – ��		���
��������
�
�
���

V – �4!����
�'����

V – �4!������'� �	���

V – �4!����������� �	���

k´ – 	�����!�����

0

r

s
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$�����
������������QSAR/QSPR
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������-��	�
����� ������������� ������

3H → 3He   +    e- +    νe

T1/25,6 ���T1/2 =    12,4 ��� Emax =     18,6 ���

Eaver =       5,6 ���

������ β-
����� � ��	��� 0,6 ��
� �������
����� ����� ∼ 1 ���
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