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摩尔体积预测有机物水的溶解度和辛醇8 水分配系数
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摘 要

本文回归分析了 < =种 > �? 个固液化合物的摩尔体积和溶解度以及辛醇8水分配系 数 的

相关性
,

结果表明
≅

溶解度及辛醇 8水分配系数和摩尔体积呈良好的线性相关
,

讨论了回

归系数
,

并用摩尔体积估算了一些有机物的溶解度 和辛醇8 水分配系数
,

并和其它估算方

法进行了比较
1

关键词
≅

溶解度
,

辛醇 8 水分配系数
,

摩尔体积

有机物在水中的溶解度和辛醇8水的分配系数是研究有机物在水中化学行为的 一 个

重要参数
,

用结构参数和相关性来估算溶解度和辛醇 8水的分配系数的方法有许 多
〔‘一” ’,

其中应用较广泛的是用分子的摩尔体积估算溶解度和辛醉 8水的分配系数
〔‘一 Α ; 1

饱和水溶液中分子的自由能为
≅

那二 那Β Χ 无( 04 −
Δ

9 � :

这里−为摩尔溶解度
, 户Β

为在给定温度和 � 3Ε Φ 下在 0Φ /0 80 水溶液 中每个分子的标准

自由能
1

当达到平衡时
,

有机物在纯液体中的化学势应和饱和水溶液 中的化学势相等
≅

产% 二 邓Β Χ 无( 04 − 9  :

产%
为纯液体分子的自由能

1

当纯液体溶质向水中溶解时
,

其那Β 一 群 % 之值与其同系物的分子表面积呈线性相关
≅

Γ
。
9( :摊Β 9了

、

: Η 一 Ι 丁∃4 弓一 +
。 9( : 9 > :

这里 Γ
。
9( :和+

。
9( :在一定温度下为一常数

,

且Β为分子在水中的表面积
,

而分 子的 表 面

积和摩尔体积 9∋ # :成正比
,

所 以
,

对常温下是液体的溶质
,

可用方程 9 ϑ :
,

Κ司体 溶

质
,

可用方程 9 Α :预测有机物水的溶解度和辛醇 8水分配系数
≅

一 �� Α 二 )
,
9∋ # :

一

干
一

+
≅

9 ϑ :

一 �� Α Η 且
 
9∋ # : Χ Λ

<
9( Φ 一  Α : Χ +

<
9 Α :

这里( Φ
为有机物的熔点 9℃ :

,

其它参数为常数
1

本文用 9 ϑ :和 9 Α : 对烷烃
、

烯烃
、

炔烃
、

醇
、

酮
、

醚
、

酉旨
、

卤代烷烃
、

卤代烯烃
、

取代芳烃
、

多环芳烃  ; 种> �? 个化合物的溶解度和辛醇 8水分配系数进行了回归分析
1

材 料 与 方 法

�
1

溶解度和辛醇 8水分配系数

有机物水的溶解度和辛醇 8水分配系数取自文献仁�一  ; 〕
,

测定方法见文献丁� 
,

�> 〕
,
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1

摩尔体积

从文献比�一 们查得 ; ℃下有机物的密度
、

分子量和密度之比即为摩尔体积
,

或用

比重瓶法测定物质的密度
。

结 果 与 讨 论

溶解度
、

辛醇 8水分配系数和摩尔体积的回归分析结果见表 � ,  和图 � ,

从结果可以看

出
,

溶解度
、

辛醇8 水的分配系数和摩尔体积呈 良好的线性相关
1

用方程 9ϑ :
,

9Α :估算的有

机物溶解度
、

辛醇 8水分配系数和测定值及文献〔 � Ν方法估算值相近
,

其中烷烃的 误 差

较大一些
,

可能有两点原因
≅ �

1

由于烷烃的溶解度较小
,

测定误差较大
Ο  

1

文献〔 �〕中

用于回归分析的溶解度和辛醇8 水分配系数大多为估算值
,

所以该法的估算误差也较大
1

对于没有支链
,

结构有序的系列有机物
,

其分子量和摩尔体积成正比
,

所 以用分子

量估算系列有机物的溶解度和辛醇 8水分配系数更简便
、

快速
,

结果见表 中 的 多 氯 联

苯
、

对胺基苯甲酸醋
、

对经基苯 甲酸醋和图 
1

但对有支链的有机物
,

由于支链的影响
,

摩尔体积和分子量不成正比
,

用分子量估算有支链系列有机物的溶解度和辛醇 8水 分 配

系数会产生较大的误差
1

而摩尔体积可以反映结构的差异对分子体积的影响
,

用摩 尔 体

积估算可以得到较理想的结果
。

表 � 有机物水的溶解度
、

辛醇8 水分配系数和摩尔体积

( 3 Γ 0Π � ) Θ Ρ Π / Ρ Σ Σ / 0Ρ Γ 505Ε 7
, / Π Ε 3 4 / 08 Β 3 ΕΠ 6
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� 期 王连生等
≅
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摩尔体积预测有机物水的溶解度和辛醇 8 水分配系数 Μ 0
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摩尔体积预侧有机物水的洛解筐和辛醇 8 水分配系数 φ了
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‘ : 辛醇8 水分配系数值用文献〔 �〕碎片法估算
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卜: 溶解度值用文献〔 门回归方程估算
Ο
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井 用分子量代替摩尔体积进行回归分析
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γ书 评 γ
酝店 , 二 , 二 , , , , 1

硕

评 《现代毛细管柱气相色谱法》一书

吴采樱
、

曾昭睿编著的 《现代毛细管柱气相色谱法》 一书包括
≅
绪论

、

基础理论
、

毛细管技术
、

柱子的质量评价
、

仪器
、

毛细管柱进样
、

分离条件的优化选择
、

定性和定

量
、

毛细管柱色谱联用技术
、

毛细管柱色谱在不同领域中的应用和毛细管柱在其它色谱

领域中的应用共�� 章
1

这本书是我国学者自己编写的第一本毛细管气相色谱的专著
,

反映 了这一领域国内

外近期发展的概况
1

资料新颖
、

内容全面
,

是一本为国内学习毛细管气相色谱各层次人

员的好书
1

该书有以下三个特点
1

�
1

内容比较全面
, ‘

对近年毛细管色谱发展中的 一些重要课题
,

如进样技 术
、

联 用

技术都做了阐述
。

 
1

书中引角了大量国内外的研究工作
,

很有参考价值
1

特别是列举了 φ + 在各领域应用的 例 子
,

>
1

最后一章还把近年发展起来的几个 新 领 域
,

如 + − ϕ +
,

+ , Ξ ∗ +
,

, Ξ + < !

9∋ ! ++:
,

Ξ 7 φ +做了简单介绍
,

使人耳 目一新
1

吴采樱
、

曾昭睿编著的 《现代毛细管柱气相色谱法》是对国内色谱工作者的一大 贡

献
,

是一本好的教材
,

可供大专院校师生选用
,

也可供科研
、

厂矿实验室从事色谱分析

的人 员参考
,

特此推荐
1

北京理工大学教授 傅若农

� �� �年�月  � 日


