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Loslighet i vatten och fett

De roda prickarna
symboliserar ett lipofilt
amne och de svarta ett
lipofobt amne (aven om
losta amnen egentligen
inte syns).

Olika amnes oslighet i det
“feta” amnet oktanol (Canol)
brukar jamforas med dess
loslighet i vatten (c

vatten) *

Oktanol —

Vatten —

Schematisk bild av hur ett &mne (gréna pricker) loser sig i 1-oktanol och
vatten. (Ritad i chemix).
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Ett amnes loslighet | fett
ar paverkar hur det
fordelas mellan olika faser
| naturen, vilket i sin tur
paverkar hur latt det
bioackumuleras och hur
latt det sprids genom

vattenvagar. Lipofilt amne
(fettalskande)

Lipofobt

amne
(fetthatande) »
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Fordelningskoefficienten, log K,,,,

Fordelningskoefficienten ar ett matt pa hur ett amne loser sig
| vatten(cyqeten) respektive fett (Cortanol)-

* Den beraknas For att fa mer latthanterliga varden
anvands logaritmen av vardet.
. KOW _ (Coktanol) lOg Kow _ lOg (Coktanol>
Cvatten Cyatten

Ett amne med log K, = 3 loser sig 1000 ganger battre i oktanol an i
vatten. Da finns risk for bioackumulering.
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Bestam log K, pa tre olika satt

Din uppgift ar att bestamma log K, med foljande tre
metoder

1. Spektrofotometrisk analys
2. TLC-analys

3. Genom att utgd ifran ett amne med liknande
egenskaper
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1. Bestam log K , for bifenyl med
spektrofotometri (teoretiskt)

1. Tillsatt en bestamd massa bifenyl | Lambert Beer’s lag:

lika mycket vatten och oktanol och

A=c¢exlx*c
blanda. o Absors
.. . = Soroans

2. BeStam Cvatte,n (blfenyl) med ¢ = extinktionskoeffecient. Koefficienten

Lambert Beer’s lag. fér bifenyl i vatten &r 1,3 * 104 e
3. Berakna massan bifenyli oktanol el el

a : | = kyvettlangd. | detta fall 1 .
och bestdm ¢,k tqanor (bifenyl). yvettlangd. | detta fall 1 cm

4. Berakna log K, (bifenyl).

c = koncentration
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2. Bestam log K, , med TLC (teoretiskt)

TLC betyder Thin Layer Chromatography L a1l avstand mellan
P& bilden visas en schematisk TLC-platta, dar 1 startpunkt och
avstanden a1 och a2 ar markerade. | rutan till hoger l6sningsmedelsfront

forklaras hur Ri-vardet beraknas.

a2 avstand mellan

Metoden for att bestamma log K, gar ut pa att startpunkt och

jamfora amnets Ri-varde med R-varden for amnen a i £ '
med kanda log K, —varden genom anvandning av centrum for provet.
formeln: a2

®| . Ta

1
Ry = log (R_f — 1) 2
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3. Bestdam log K , utifran liknande
amnens fordelningskonstanter

Ett tredje satt att bestdmma log K, ar att utga fran ett amne som liknar det @mne
som fordelningskonstanten ska bestammas for. Foljande formel kan d& anvandas:

Fragmentvarden ar varden for olika delar av molekyler. Nar formeln ovan anvands
adderas och/eller subtraheras varden for de delar som skiljer molekylerna at.

logK,, (okind) = log K,,,(liknanade) + Z fragmentvarde
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   K  o w =  (    c  o k t a n o l   c  v a t t e n )


   log ⁡   K  o w =  log ⁡   (    c  o k t a n o l   c  v a t t e n )


   c  v a t t e n


   c  o k t a n o l


  A = 𝜀 ∗ l ∗ c


   c  v a t t e n ( bifenyl )


   c  o k t a n o l  ( bifenyl )


   ( bifenyl )


   R f =   a 2  a 1


   R M =  log ⁡   (  1   R f − 1 )


   log ⁡   K  o w  ( o k ä n d ) =  log ⁡   K  o w  ( l i k n a n a d e ) +  ∑  f r a g m e n t v ä r d e

