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Rovnovazna distribuce latek

Rozdé&lovaci koeficient x konstanta.

(o]
Ko = —
%]
Rozdélovaci koeficient oktanol-voda
Co
Kow -
Cw

e Mira lipofility latky.
e Typicky 10% — 107, &asto udavan jako log Ko, .

@ Experimentalné stanovovan nebo odhadovan.
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Rozdélovaci koeficient oktanol-voda

Odhad log K, s vyuzitim m-konstant (Fujita a Hansh).

Funkéni | m-konstanta || Funkéni m-konstanta
skupina skupina

-NH, -1,23 -F 0,14
-OH —0,67 -N(CHs)a 0,18
-CN —0,57 -CHs 0,56
-NO, —0,28 -Cl 0,71
-COOH —0,28 -Br 0,86
-OCH; —0,02 -CH,CHs 0,98

-H 0,00 -CH(CH3)2 1,35
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Priklad ¢. 1

@ Ze zndmé hodnoty log K, slouceniny A odhadnéte log K,
slouceniny B.

@ Ktera ze sloucenin je lipofilngjsi?

@ Kolikrat je jedna sloucenina lipofilngjsi nez ta druha?

CCls CCl3
X X
cl | Z ¢l HCg | Z o e
A B
log Kow = 5,87 log Kow = ?
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Bioakumulace

Bioakumulace x biokoncentrace x biomagnifikace (bioobohacovani)

BAF x BCF x BMF

Corganismus
BCF = Sorgenismus
Cw

Corg [1g &7 1], cw [ug cm ™3]

Za predpokladu p, = 1 g cm™3 je BCF bezrozmérny.

Empirické vztahy mezi K,, a BCF, napr.:

log BCF = log Ko — 1,32
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Odhadnéte maximalni koncentraci 1,2,4-trichlorbenzenu (1,2,4-TCB)
v téle pstruha, ktery Zije ve vodé, ktera obsahuje 2,3 ppb 1,2,4-TCB.
Vysledek uvedte v ppm.

log Kow (1,2,4-TCB,25°C) = 4,04

Cl D/Cl
Cl

1,2,4-trichlorbenzen
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Rovnovazna distribuce latek

o]
Ko = —
(%)

V systému se 2 fazemi je frakce latky v jedné fazi:

£ my - a-Vi
T m g Vita- Vs
Plati:
fitfo=1
Po tpraveé:
P 1 1
1= o Vo 1V
1+2- 1+
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Rovnovazna distribuce latek

Obecné pro vice nez dvé faze:
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Priklad ¢. 3

Do polévkové misy, ktera obsahovala 1 dm3 ziedéného vyvaru o teploté
25°C s 1 cm?® tuku na povrchu, spadl krystalek naftalenu o hmotnosti
1 mg. Po zakryti misy vikem doslo k ustaveni rovnovahy mezi vodnou
fazi, tukem a vzduchem, jehoz objem byl 1 dm?3. Vypoctéte, kolik
naftalenu je rozpusténo v tuku na povrchu.

v oy
vl

log Koy = 3,36
log Ko, = —1,76
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Priklad ¢. 4

Pomoci modelu, ktery predpoklada ustaveni rovnovahy mezi vzduchem,
vodou a pldou a sedimenty (jejich velikost naleznete na obrazku),
odhadnéte polocas Zivota lindanu. Predpokladejte, Ze lindan zanika ve
vSech trech prostredich reakcemi, které se ridi kinetikou pseudo-prvniho

¥adu.
14 3
KEW Kao 10 m
Al Al
v \]
=K 8
2x10"m3 ** 1,5x10 m>
log K, = —3,94
log Kow = 3,78
k, = 0,1 den™?
k,, = 0,01 den!

ko, = 0,0006 den—!
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cl
Cl.., Cl

cr ‘Cl
cl

lindan
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