Bestamning av fordelningskoefficienten mellan
oktanol och vatten

Inledning

Inom miljokemi anvands begreppet fordelningskoeffecient som ett matt pa hur ett &mne
fordelar sig (l6ser sig) i vatten (hydrofilt &mne) respektive fett (lipofilt amne). For att kunna
jamfora och bestamma vardet pa fordelningskoefficienten for olika @mnen, mats 16sligheten
i vatten och oktanol. Férdelningskonstanten berdknas genom att bestamma forhallandet
mellan koncentrationen av amnet som l6ser sig i oktanol (Coktanol) jAMfort med i vatten
(Cvatten) Vid kemisk jamvikt. Detta varde kallas Koy. FOr att fa varden som ar mer hanterbara

anvands logaritmen av detta varde enligt formeln nedan.

C
log Kow — log( oktanal)

Cyatten

Fordelningskoeffecienten ar relevant inom miljokemi, da det finns en potentiell risk att ett
amne med ett log Kow - varde hogre an 3 bioackumuleras. Eftersom log K, ar ett
logaritmiskt varde innebar detta att I6sligheten av substansen dr 1000 ganger hogre i
oktanol dn i vatten. For manga dmnen som betraktas som miljogifter, till exempel DDT och
PCB, kan log K, vara 6ver 6. Bestamning av log Ko, kan goras laborativt eller teoretiskt. |
denna aktivitet ska vi anvanda matdata fran tre olika metoder for att bestdamma olika

amnens log Kow.
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Figur 1: Schematisk bild av hur 1-oktanol och vatten skiktar sig.
De réda prickarna symboliserar ett lipofilt dmne och de svarta ett
hydrofilt Gmne (dven om IGsta Gmnen egentligen inte syns).

@ @ @ Detta dokument (v26-10-23), ingdr i “MILIOKEMI — Kunskap fér att hantera utmaningar fér ménniska
BEY MG och natur”. Las mer pa https://www.su.se/enheter/kemilararnas-resurscentrum/gymnasieniva



https://www.su.se/enheter/kemilararnas-resurscentrum/gymnasieniva

Metod 1 — Spektrofotometrisk analys

Ett satt att bestdmma log K, ar att gora en spektrofotometrisk analys. | den har analysen

bestams log Kow for miljogiftet bifenyl.

Figur 1: Strukturformel fér bifenyl

1.1 Uppgift

Berdkna log Kow for bifenyl genom spektrofotometrisk analys, utifran givna matdata.

1.2 Genomforande (teoretiskt)
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Vag in exakt 3,0 g bifenyl och 16s i 100 cm? oktanol.

For 6ver 5,0 cm? till ett centrifugroér. Tillsatt 5,0 cm? vatten.
Skaka roret forsiktigt och centrifugera déarefter.

Pipettera av oktanolfasen.

For 6ver vattenfasen till en kyvett.

Anvand en spektrofotometer och las av absorbansen vid 248 nm.

Absorbansen avldses till 0,234

1.3 Berakningar

1.

v ok~ N

6.

7.

Berdakna den ursprungliga koncentrationen av bifenyl. Molmassan for bifenyl ar
154,21 g/mol.

Berikna substansmiangden i de 5 cm? oktanol som du anvinde vid analysen.
Berakna koncentrationen av bifenyl i vattenfasen med hjalp av Lambert Beers lag.
Berdkna substansmangden bifenyl i vattenfasen.

Berikna skillnaden mellan substansmingden bifenyl i 5 cm? oktanol och
substansmangden i vattenfasen.

Berdkna koncentrationen i oktanolfasen.

Coktanol)

Cvatten

Berdkna log Kow for bifenyl med formeln log K,,,, = log(

Tabell 1: Formler

Lambert Beers lag A=eX IXc

A = Absorbans




& = extinktionskoefficient, for vatten:

Substansmingd _m
s "=y 1,3-10°cm™ -mol™ - dm’
| =kyvettlangd. | detta fall 1 cm.
Koncentration c = n ¢ = koncentration
vV

n = substansmangd
M = molmassa

V =volym

Metod 2 — TLC-analys

Ett annat satt att bestimma log Ko, ar att géra en TLC-analys (Thin Layer Chomatography),

vilket har gors teoretiskt.
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Figur 2: TLC-platta med analys av ett prov. Den grd nedre linjen dr startlinje. Den 6vre linjen markerar hur Igng
stréicka elueringsvdtskan har rért sig.

Metoden gar ut pa att jamféra dmnets R-varde med Re-varden for amnen med kdnda log Kow
-varden. Rs-vardet for varje forening bestdams som den stracka som provet har rort sig pa ett
tunt fast ytskikt pa en tunnskiktsplatta enligt formeln nedan. (Se beteckningar i Figur 2.)

a

az
| exemplet nedan ar avstandet 5,2 cm fran startlinjen till I6sningsmedelsfronten
(vatskefronten). Avstandet fran startlinjen till centrum av det avlasta provet ar 1,4 cm. Det
betyder att R¢-vardet for amnet &r 1,4/5,2 = 0,27.



2.1 Uppgift
Uppskatta log Kow for tva @mnen: bifenyl och 4,4 - diklorbifenyl.

Tabell 2: Amnen som ska undersékas.

Amne Struktur log Kow

) Oként, bestams i
1 | Bifenyl O o
ovningen

Oként, bestams i

2 | 4,4°- diklorbifenyl ovningen

Tabell 3: Amnen med kénda log Ko. som anvénds som referens

Amne Struktur log Kow
O~ 1,16
3 | 2-fenoxyetanol ©/ OH
. 0O 2,11
4 | Dimetylftalat
OCH3
OCH3;
Q 3,18
5 | Bensofenon ‘)L.II
. Cl 4,20
6 | Metoxiklor Cl_Cl
DDT (diklordifenyl- cl 6,19

7|7 clj_ci
trikloretan) I
cl i [ cl




2.2 Genomforande (teoretiskt)

Amnena med okant log Ko varde (Tabell 2) och referenserna med ként log Kow vérde
(Tabell 3), appliceras pa TLC — plattans startlinje. Darefter placeras plattan i elueringsvatska
som bestar av acetonitril:vatten (4:1). Plattan tas efter en stund upp ur elueringsvatskan och

vatskefronten markeras. Flackarna detekteras med UV-ljus och markeras med penna.

Figur 3: TLC-analys av féreningarna i tabell 1 och 2.

2.3 Berdkningar

1. Bestdm R-vardet for samtliga @mnen pa TLC-plattan ovan genom att mata med
linjal.
2. Berédkna respektive dmnes Ry-varde med foljande formel, anvand Excel eller

liknande.

3. Plotta en graf for amne 3-7 i ett koordinatsystem, med Ru-vérde pa y-axeln och log
Kow pa x-axeln. Bestam darefter log K, for bifenyl och 4,4’ -diklorbifenyl med hjalp av

respektive Ru-varde.



Metod 3 — Fragmentvardesmetoden

Ett tredje satt att bestdmma log Ko ar att utga fran ett amne som liknar det @mne som

fordelningskonstanten ska bestdmmas for. Féljande formel kan da anvandas:

log K,,(0kdand) =logK,,, (liknande) + Y, fragmentvarde

Fragmentvdrden ar varden for olika delar av molekyler. Nar formeln ovan anvdnds adderas

och/eller subtraheras varden for de delar som skiljer molekylerna at.

Tabell 4: Fragmentvdrden for bestémning av log Kow.

Fragment Struktur Fragmentvarde
Fenylgrupp 1,90
Klorgrupp -Cl +0,94
Vategrupp -H +0,23
Nitrogrupp -NO, -0,03
Sulfonylgrupp -SO;~ -2,17
Metylgrupp -CH; +0,89

3.1 Exempel

Bestam log Kow for 1,4-dimetylbensen genom en jamforelse med vardet for en fenylgrupp.

Tabell 5: 1,4-dimetylbensen med okdént log Kow.

Forening

Struktur

log Kow

1,4-dimetylbensen

\_/

Okant

Eftersom vardet pa log Kow for fenylgruppen ar kant kan vi utga fran detta varde och darefter
ta bort det som skiljer mellan molekylerna och lagga till det som saknas. | detta exempel
behover tva metylgrupper (CHs-) laggas till fenylgruppen och ett vate tas bort da det ersatts
av en metylgrupp. Den andra metylgruppen satts pa den “lediga bindningen” pa
fenylgruppen.



Losning
log Kow fOr fenylgruppen 1,90

Fragmentvéarde for H = 0,23 -(1 - 0,23) (vi tar bort ett vate fran fenylgruppen)
Fragmentvarde for CH; = 0,89 +(2 - 0,89) (vi adderar tva metylgrupper till fenylgruppen)
Summa =3,45

Svar: Log Kow for 1,4-dimetylbensen dr 3,45.

3.2 Uppgift

1) Bestdm log K, for amnena i tabell 4 med hjalp av fenylgrupp och fragmentvarden i
tabell 5.

Tabell 6. Amnen att bestimma log Koy fér

Forening Struktur log Kow

/_\ ®

Pentaklornitrobensen NO,
Cl Cl
Cl Cl
Cl
Metylsulfonpentaklorbensen ‘
o=—=s—T/0
Cl / Cl
Cl Cl




Till l1araren

Metod 1 — Facit

1)

2)

3)

4)

5)

6)

7)

Berdkna den ursprungliga koncentrationen av bifenyl.

¢ (bifenyl i 100 cm? oktanol) = 0,19465 mol/dm3

Berdkna substansmangden i de 5 cm? oktanol som du anvande vid analysen.
n = 0,000 973 25 mol

Berdkna koncentrationen av bifenyl i vattenfasen

¢ (bifenyl i vattenfasen) = 0,000 018 mol/dm?3

Berdkna substansmangden bifenyl i vattenfasen

n (bifenyl i vattenfasen) = 0,000 000 09 mol

Berdkna skillnaden mellan substansmingden bifenyl i 5 cm? oktanol (punkt 4) och
substansmangden i vattenfasen (punkt 2).

n =0,000 973 16 mol

Berdkna koncentrationen i oktanolfasen.

¢ =0,194 632 mol/dm?

Berdkna log Kow for bifenyl med formeln nedan

log Kow = 4,03

Metod 2 — Facit

Tabell 7. Rp-viirden for émne 1-7.

Avstand fran start (cm) Re-vérde (Avstand/6,4)
1 2,1 0,33
2 1,2 0,19
3 4,9 0,77
4 4,5 0,70
5 3,2 0,50
6 2,1 0,33
7 1,1 0,17




log Kow y =0,2522x - 0,8288

® Matdata for amne 3-7  eeceeeeee Trendlinje

Figur 4: Graf med Ry-vdrde pG y-axeln och log K.w pG x-axeln med infogad trendlinje

Svar: log Kow bestams med hjalp av grafen till 4,2 for bifenyl och till 5,6 for
4,4’-diklorobifenyl.

Metod 3 - Facit

Tabell 8. Revdrden fér dmne 1-7.

Forening log Kow

Bifenyl 2-1,90
Summa = 3,80

Pentaklornitrobensen +1,90
+(-0,03)
-(5-0,23)
+5-0,94
Summa: 5,42

Metylsulfonpentaklorbensen +1,90
+(-2,17)
+0,23
-(5-0,23)
+5-0,94
Summa: 3,51




Ovrigt
Materialet har tagits fram av Linkdpings universitet, Stockholms universitet och Globala

gymnasiet med stod fran Formas.
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   log ⁡    K  o w =  log ⁡   (     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 )


  A = 𝜀 ×   l ×   c


  𝜀


  n =   m  M


  c =   n  V


    R  f =     a 1    a 2


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

