Modelling and Interpretation of Environmental Data

Cviceni #1

Termodynamicka rovnovaha a osud chemickych latek v prostiedi

V této lekci uvedeme problematiku rozdélovacich koeficientt a jejich vztah k rozpustnostem.
Me¢jte na paméti, ze rozd€lovaci koeficient mezi mezi fazemi i a j (Kj), za podminek TD
rovnovahy lze vyjadrit jako pomér rozpustnosti v kazdé fazi (K; = S/S;). Uvédomte si také, ze
tlak nasycenych par (tj. “rozpustnost” ve vzduchu) a rozpustnost ve vodé se mohou ménit pro
rizné chemické latky v rozsahu nekolika fadi, zaroven ale rozpustnost v oktanolu je obvykle
stejna kolem 1000 mol/m? (pro neutralni organické latky).

Béhem celého kurzu budeme pouzivat chemické vlastnosti latek, rychlostni koeficienty
transportnich a transformacnich procesi ke zjistovani toho, jak se chemické latky distribuuji v
zivotnim prostiedi. V pribéhu cviceni budeme pouzivat tii vzorové chemické latky a zjistovat
jejich osud v zivotnim prosttedi béhem zavadéni popisu novych procesi v naSich

environmentalnich modelech.

Jedna se o tyto chemické latky:
2,3,3,3-tetrafluoropropene (TFP),
alfa-hexachlorocyclohexan (a-HCH),

2,2'.3,4,4',5,5'-heptachlorobiphenyl (PCB-180),

Pouzijte znalosti o rozd€lovacich koeficientech a jejich vztahti k rozpustnostem z uvodni lekce
ke zjisténi toho, jak se rozde€li 1 pg kazdé latky v uzavieném systému, ktery se sestdva z

1 m* vody a 1 m* vzduchu za standardni teploty (20°C) a tlaku (1013 mbar).



Table 1.1: Rozd€lovaci vlastnosti tii vzorovych latek

2,3,3,3-tetrafluoro-

MW =
propene (TFP) 114 log Kaw=1.8  log Kow=2.1
CsHaFy g/mol
CAS No. 754-12-1
alpha- el N
H cl MW =
hexachlorocyclohexane H Cl PL=6.34x10"
H 290.83 log Kow = 3.94
CeéHeCls ' H mm Hg
g/mol
CAS No. 319-84-6
2,2'3,4,4',5,5'-
heptachlorobiphenyl MW =
log Koa = Sw=2.18x107
(PCB-180) 395.33
10.17 mol/m?
C12H;Cly g/mol

CAS No. 35065-29-3

TIP: Jednu informaci miiZzete pouZit pro zjisténi vlastnosti jedné, nebo vice latek. Priklad

byste méli byt schopni vytesit na zdkladé poznamek z prvni lekce!

Vtyvoite v Excelu podobnou tabulku, kterd bude obsahovat vase pribézné vypocty a

vysledky:
2,3,3,3- alpha- 2,2'3.4,4'5,5'-
tetrafluoropropene | hexachlorocyclohexane | heptachlorobiphenyl
TFP a-HCH PCB-180
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