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BExperimentelle Bestimmungen von
Vertellungskoeffizienten in
Octanol-Wasser-Systemen

Tamara Donner

Kantonsschule Kollegium Schwyz

Ziel: Bestimmung von Verteilungskoeffizienten be-
stimmter Carbonséuren bzw. Amine in Octanol-Was-
ser-Systemen; Untersuchung des mathematischen
Zusammenhangs zwischen logKow und Kettenl@nge.

Ein Verteilungskoeffizient (logKow)
im Octanol-Wasser-System be-
schreibt einen Spezialfall eines che-
misches Gleichgewichts. In meinem
Experiment wurden die Konzent-
rationsverhdltnisse von Substanzen
zwischen der organischen Octa-
nolphase und der wdassrigen Phase
bestimmt. Der n-Octanol-Wasser-
Verteilungskoeffizient der verschie-
denen Substanzen spielt eine grosse
Rolle in der Toxikologie sowie in der
Pharmakologie (Arzneimittelfor-
schung).

Zur Bestimmung der Verteilungskoeffizienten der verwendeten Substanzen

wurde folgende allgemeine Vorgehensweise angewendet:

1. Die 1-M bzw. 0,01-M L&sungen wurden hergestellt.

2. Pro Substanz wurden 3 Ansatze mit 100 ml der hergestellten Losung und
100 ml Octanol vermischt und anschliessend ca. 14 h mit dem Magnet

rOhrer gerUhrt.

3. Nun wurden die Gemische in die Scheidetrichter umgefullt und fir die
Phasenfrennung ca. é h stehengelassen.

4. Die organische Phase und die wdssrige Phase wurden getrennt, um an-
schliessend durch Titration (Carbonsduren) bzw. lonenchromatografie*
(Amine) die Konzentration in der wdassrigen Phase zu bestimmen.

Der Verteilungskoeffizient wurde mit der folgenden Formel berechnet:
Log K,,,= log (Konzentration der Substanz in der octanolreichen Phase)/(Konzentration der Substanz in der wassrigen Phase)

log K OW

F(z) = 0.320 - L3930 _ 1
R2 = 0.985

g(z) = 0.4584x — 1.1064 oo/
R? = 0.977 ’

Anzahl C-Atome

An die Daten der aliphatischen
Carbonsduren (blaue Punkte)
|&sst sich sowohl eine lineare als
auch eine Exponentialfunktion
mit jeweils gutem Bestimmtheits-
wert anpassen, wobei die Uber-
einstimmung beim exponen-
tiellen Fit noch etwas besser ist.
Generell liegen alle bestimmten
Kow Im Vergleich mit (allerdings
berechneten) Literaturdaten
(U.S. National Library of Medi-
cine) systematisch tiefer. Die
lineare Funktion liefert zwar den
besseren Vorhersagewert fur
die Butansdure (orange), was
jedoch aufgrund der syste-
matischen Abweichungen zu
den Literaturwerten keine kla-
re Schlussfolgerung zugunsten
eines linearen Zusammenhangs
zwischen Kettenldnge und K,
erlaubt.

Die verwendeten Substanzen waren
folgende Carbonsduren und Amine:
Die aliphatischen Carbonsduren:

* Ameisensdure (HCOOH)
 Essigsdure (CH,COOH)

e Propansdure (CH,CH,COOH)

e Valeriansaure (C,H, O,)

Die aromatischen Carbonsduren:
 Salicylsdure (C,H,O,)

e AcetylsalicylsGure (C,H,O,)

Die Amine:

e Ethylamin (C_H,N)

e Pentylamin (C.H,.N)
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Wichtige Aussagen:

logK,,, > 0 = grossere FettlGslichkeit
logK,,, < 0= grossere WasserlGslichkeit

Je langer die C-Kette bei den aliphao-
tischen Carbonsdure ist, desto grosser
ist der Verteilungskoeffizient.

W 1. Ansatz

W 2. Ansatz
3. Ansatz

M Literaturwert

0,01-M Ethylamin
protoniert

0,01-M Ethylamin 0,01-M Pentanamin

Unerwartete Probleme bei den Analyse-Ergeb-
nissen der IC verunmaoglichten bei den Aminen
eine weitergehende, mathematisch sinnvolle
Auswertung der Daten.

*Ein herzlicher Dank geht an das Berzelius
Projekt der PH St. Gallen.
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