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Loslighet paverkar
bioackumulation

Fettlosliga amnen fordelas till
levande organismer och har
darmed storre benagenhet att
bioackumuleras och
biomagnifieras, dvs ansamlas i
levande organismer och
anrikas uppat i
naringskedjorna.

Lipofilt amne ®

Hydrofilt amne O
(fettalskande) )

(vattenalskande
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Loslighet péverkar
spridning i miljo

~2 veckor

* Loslighet paverkar fordelning mellan luft, v
NIy

vatten och organiska faser, sdsom jord, ~1 ar
sediment och levande organismer.

* Fordelningen paverkar bade ett amnes
formaga att spridas i miljon och dess formaga
att omvandlas (brytas ned).

* Luftror sig snabbt (timmar, dagar, veckor).

* Hav ror sig langsammare (ar, decennier,
sekel).

Cool subsurface flow

3 Sprldnlng i hav Figur: NASA, public domain, via Wikimedia Commons



https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Overturning_circulation_of_the_global_ocean.jpg
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Loslighet i vatten och fett

Vi kan gora experiment for att mata
amnens fordelning mellan luft, vatten
och organiska faser vid kemisk jamvikt.
Den beskrivs med fordelningskonstanter.

Oktanol —

Det "feta” amnet oktanol brukar
anvandas som modell for organiska faser
(fett i levande organismer, organiskt

Vatten — material i jord och sediment).

Schematisk bild av hur ett &mne loser sig i

1-oktanol och vatten (Ritad i chemix). Hyd rOﬁ lt a mne ‘ I—l pOfl lt a mne ‘
(vattenalskande) (fettalskande)
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Fordelningskoefficienten, log K,,,,

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

* Den beraknas For att fa mer latthanterliga varden
anvands logaritmen av vardet.
Coktanol
. KOW _ (Coktanol) lOg Kow — 10g< oktano )
Cvatten Cyatten

Ett amne med log K, = 3 loser sig 1000 ganger battre i oktanol an i vatten.



Modellering

Om vi kanner till ett amnes
fordelningskonstanter kan vi
forutspa dess fordelning mellan
faser | naturen och darmed dess
"ode" I naturen.

Fordelningskonstanterna ar
Kow — Oktanol-vatten
Koa — Oktanol-luft

Ky — luft-vatten
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Jord & sediment

B <40%
40-90%
B 90-100%

log KoA

log Kow

Kemisk fordelningsgraf (chemical space plot)
Férenklad version av figur som presenteras i

Czub, G. et al. Env. Sci. Technol.

2004, 38, 2406-2412.
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Anvadning av Kow i EUs
kemikalielagstiftning REACH

Nar nya amnen ska produceras i eller importeras till EU behover foretag
testa om de ar sakra och skicka in information om det till EUs
kemikaliemyndighet (ECHA).

Om ett amne har uppmatt log Kow pa = 3 behdver dess potential for
bioackumulering granskas och ar log Kow pa = 4 kravs att det gors
sarskilda tester, vanligen pa fisk. Kow anvands alltsa for en snabb
fingervisning om ett amnes potential att bioackumuleras.

Ett amnes mobilitet i vatten och formaga att lakas ur fran jord kan ocksa
forutspas med hjalp av Kow.

Om amnet visar sig uppfylla REACHSs kriterier for skadliga amnen utreds
om amnets anvandning ska krava tillstand eller begransas.
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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:

logK,,, (okind) = logK,,, (liknanade) + z fragmentvarde

Fragmentvarden ar varden for olika delar av molekyler. Nar formeln ovan anvands
adderas och/eller subtraheras varden for de delar som skiljer molekylerna at.
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Materialet har tagits fram av Linkopings universitet,
Stockholms universitet och Globala gymnasiet
med stod fran Formas.

Il.u LINKOPING Globdla.

UNIVERSITY gymnasiet

Las mer om utbildningsmaterialet hos Kemilararnas resurscentrum (KRC)
https://www.su.se/enheter/kemilararnas-resurscentrum/gymnasieniva
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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

