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Table 1 Aqueous solubility, octanol/water partition coefficients and molar

volumes for organic chemicals

. B 8 TgS(mol/|) IgKow MY n ?:g)d)
W fA HEME 52 B fHEfE  (ml/mol)

o3 ]
1 z % 2,70 2,91 1.8L 2.18 88,1 30,1
2 " B 2,85 2,91 2,36 2,18 88,1 441
3 T % 2,98 3,15 2,86 2.43 100 58,1
4 5TH 3,17 3,22 2.76 2,53 104 58,1
5 ERE 3,27 3,44 3,50 2,81 115 12,1
6 B 3,18 3,45 2, 30 2,83 116 72,1
7 2,2-"HEAK 3.34 3,57 3,11 2.98 122 72.1
8 EBE 3,90 3.73 3.00 3,18 130 86,2
9 2-BERKR 3.80 3.77 2,80 3.23 132 862
10 3-Fpee 3.83 3,73 2,80 3,18 130 86,2
11 2,2-ZRBYETH 3.67 3,80 3.82 3,25 133 86,2
12 ERER 4,53 4,08 3,50 3,61 147 100
13 2, 2-"HERE 3.67 4,09 3.10 3,62 148 114
14 2,4-"HHRE 4,39 4,11 3.10 3.66 149 114
15 EFR 5,24 £ 40 4,00 4,01 163 114
16 2,2, 4-ZHERE 4,87 4,42 5,021 4,06 165 114
v 2,2,5-=HERE 5,002’ 4,73 4,630 4. 46 181 114
18 2-FEBE I 5 088 4.40 3,910 4,04 164 {14
19 2,3-"RECE 4,978 4,32 3.32%) 3,94 160 114
20

2,3,3-=RERKE 5,08%) 4,26 3,91b) 3,86 157 114
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WEME  fEm g s (mimeny (V)P
21 EER 5,818) 4,69 4,500 4,42 179 128
22 2,2,3-=REDE 5,48 4 59 4,23b) 4,29 174 128
23 EZE 5.21 5.01 5.00P) 4,82 195 142
24 2,2,3,3-MBECHE 4,83 4,64b) 4,59 186 142
25 Et—5 5.28 5.50B) 5,22 211 156
26 E+=k 5.64 6_0nb) 5.62 227 170
27 E+=5 5,75 5,97 6,500 6,05 244 184
28 EEE 6.28 7.00b) 6. 45 260 198
29 E+RE 6,20 6,54 7.50b) 6,78 273 212
30 E+RE 6,92 8.00b) 7.26 292 226
31 E+tk 7,24 8.50b) 7,68 309 240
32 EHAEE 7.60 9,00b) 8,13 327 255 28.2
33 E+hiE 7.96 9,50b) 8,59 345 269 32,0
34 E=+4 8.19 10, 00%) 8,92 358 282 36.8
35 E=4—K 8.52 10,50%) 9,32 374 297 40,5
36 EZ+28 8,84 11,00b) 9,72 490 311 44,5
37 Fo4=8 9.15 11,500 10,20 406 325 47,8
38 EAME 9,45 12,00%) 10,50 421 339 54,0
39 EZ4REL 9,90 12,50b) 11,08 444 353 56,0
40 EZ+ARE 10,16 13,00b) 11,41 457 367 56,4
41 EZ+Ek 10, 47 13,5007 11,81 473 381 59.6
42 EZ+ I\ 10,78 14,000 12,21 489 395 64,5
43 EZ Lk 1,12 14,50b) 12,64 506 409 63.7
44 E=Zt5 11,14 15,00b) 12,66 507 423 65.8
45 E=1T8% 12,08 16,00b) 13,87 555 451 69,7
46 EM-H4 14,66 21,00b) 17.18 686 563 81,5
B B
47 1-TH 2,50 2,23 1,59 1,32 94,0 56,1
48 o-F 2 S 2.43 2,23 0,64 1,32 94,0 56,1
49 1-BR K 2,68 2,78 2,20 1,97 110 70,1
50 2-IR B 2,54 2,71 2.20 1,89 108 70,1
51 -FE-1-TH 2,73 2.84 2,07b) 2,05 112 70,1
52 2-HR-1-TF 2.433) 2,71 2,07b) 1,89 108 70,1
53 1-CR 3,23 3,29 2.70 2,57 125 84,2
54 o-HHE-1~RIF 3,03 3.22 2,61b) 2,49 123 84,2
55 1P -1 3,24 3,36 2,50 2.65 127 84,2
56 i-3-C5% 3,24%) 3,26 2,70b) 2,53 (24 84,2
57 R-2-C% 3.24%) 3.26 2.70b) 2.53 124 84,2
58 2,3-—Rg-1-TH 2,87%) 3,26 2,415 2,53 124 84,2
59 2-Z H-1-T# 3,038%) 3,19 2.54b) 2,45 122 84,2
60 1-BE 3.89%) 3.80 3.20P) 3.18 140 98.2
61 - 3,82 3,77 3.20 3,13 139 98,2
62 2,3,3-ZHE-1-TH 3.40%) 3,77 2.82%) 3,13 139 98,2
63 1-3 05 4,62 4.38 3,70 3.85 157 12
4,83 4,245 4,38 170 126

64 1=-F5F 5,238)
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65 -3 5,948) 5,51 4,78%) < .5,18 190 140
66 1-+=5 7.338) 6,56 5,86h) 6,43 221 168
i
67 A& 0,62 0.65 54,0 40,1
68 1,2-T=% 1,86%) 1,47 1,630 1,37 80,0 54,1
69 1,3-T =8 1.87 1.64 1.63 1,56 87.0 54,1
70 2-HIH—1,3-T 5% 2,03 2,12 2,050 1,91 100 68.1
71 1,2~ R =5 2.21%) 2,06 1,900 1,86 98,0 68.1
72 TR, 3~ R 2.218) 2.12 1,90b) 1,91 100 68,1
73 R-1,3-% =% 2.26%) 2.15 1,900) 1,94 101 68.1
74 1,4-R K 2,09 2,22 1,90 1,99 103 88,1
75 1,5-C 25 2.69 2.74 2.40 2.43 119 82 1
% 1,6-FR_E 3,34 3,23 2.90 2,85 134 94,1
- I -3
77 1-Th 1,28 1,08 1,440) 1,48 83.0 54,1
78 2-T i 0,820 0,90 1,44b) 1,32 78.0 54,1
79 1% B 1,64 1,67 1,98 1,97 99.0 68,1
80 2-1% 1.64 1,87 1,98%) 1,97 99 0 68,1
81 1-Ekk 2.36 2,25 2,36 2,47 115 82.2
82 1-FEik 3.0t 2,84 2,98 2,96 131 96,2
83 ' 1-% 3.66 3.46 3.48 3.49 148 110
84 1-FHk 4,24 4,06 3.98 3,98 164 124
85 1,6~k 1,75 2.14 2,46 2,37 92,4 124
86 1,8-FE 8 2.98 3.42 3,46 3,46 147 106
285 3
87 B2 NP 1,26 1.08 54,0 42,1
88 HIRIR 2,65 2,66 2,05 2.06 940 70,1
89 Ik 3.10 3,15 2,46 2.40 108 84,2
90 BREIRR LT 3,30 3,29 2.35 2,50 112 84,2
9l BRI 3,50 3.60 2,87 2,72 121 98.2
92 BRIFCK 3.85 3.85 2.76 2,89 128 98,2
93 IREHE 4,15 4,06 3.28 3,04 134 112
04 LI ZRREFRE 4,040 3.92 3,079) 2,94 130 98,2
95 =f-2-—RAERCE 4,04 4.31 3.08 . 3,21 141 112
96 -R-2-ZBEWRRE 4,04 3,96 3.07b) 2,97 131 98,2
97 R HREENRE 4 048 3 99 3,07P 2.99 132 98,2
98 1-R-2-— PR L 4,04%) 3,82 3,07b) 2.87 127 98,0
99 -MR-3-—HERRE 4,048 3.99 3,07b) 2,99 132 98,2
100 ZEFRIE 3,968) 3.85 3,008 ‘2_89 128 98,2
101 1,1,2-=BEFRRE 4,312 4,48 3,28B) 3,34 146 112
102 1,1,3-ZBEINRE 4,318) 4,48 3.28%) 3.34 146 e
4.318) 4,13 3.28%) 3,29 144 112

103 1,I-—HEFRSHE
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104 R-1L3-TERERDE 4,319 4.38 3,28%) 3,26 143 112

105 ZEIFDE 4,479 4,34 3,411) 3,24 142 112

108 WEIDHE 5,13%) 4,94 %.95b) 3.65 159 126

107 PRI 5.71%) 5,08 1 42b) 3.75 183 140

230 3

108 IRIRES 2.11 1,98 1,75 1.76 88,0 681

1090 HEH 2,59 2,45 2,16 2.14 101 82.1

110 FRE 316 2.99 2,57 ?_58 116 96,2

111 1-HEIRTH 1,27 3,09 2,57 2,67 t19 96,2

1z L A-RRER 2,06 2.19 1,49%) 1,94 94,0 80,1

113 4-ZEERDRE 3,34 3.49 2,578) 12,99 130 108

114 E2N; a1 2,17 2,51 1,05b) 2,20 103 92.2

[

115 1-THEE -0, 026 —-0.35 0,84 0,45 91,0 74,1

116 2-THE -0,39 -0,31 0,61 0.49 92,0 74.1

1T 2-FR-1-FR -0, 098 -0.24 0.61 0,56 9.0  T14.1

118 1—km 0,59 0,23 1,34 1,04 108 88.2

119 3-BE-1-THH 0 51 0,26 1,14 1,08 109 88,2

120 2-FiE-1-THE 0,46 0,23 1.14 1,04 108 88.2

121 2-rkf% 0,28 0.26 1,14 1.08 109 88,2

122 3-fRIE 0.21 0,19 114 1.01 107 88,2

123 3-HH-2-TE 0’,21 0,23 1.14 1,04 108 88,2

124 9-H3-2-TE 0,23 0.26 0,89 1,08 109 88,2

125 2 o-—HH-1-FEE 0,30 0,26 1,36 1,08 109 88,2

126 1-OF: 1,21 0,84 1,84 1.87 126 102

127 o-pOFE 0,87 0.84 1.61 1,67 126 102

128 3-O 0 80 0,80 1.61 1,63 125 102

129 3-HHE~-3-IREE 0.3 0,77 1,39 1,59 124 102

130 -HH-2-RE 0,51 0,70 1,39 1,53 122102

131 2-F -3 TR Y 0,70 0,77 1,87 1,60 124 102

132 3-HE-2-RE 0,71 0,70 1,67 1,53 122 102

133 2,2-—HE-I-TE 1,04 v, 74 1,57 1,56 122 102

134 3,3-HBE-1-TH 0,50 1,57 119 102

135 g2 3-THE-2-TH 0,37 S 0,74 1.17 1,56 123 102

136 3,3-"RiF-2-TE 0,84 0,84 1,19 1,67 126 102

137 2-BRE-1-R 1,05%) 0,73 1,78 1,56 123 102

138 4-FRE-1-RE 0,99 0,84 1,178 1,67 126 102

139 4-FAZ-2-7RER 0,8t 0.87 1,67 1,70 127 102

140 2-ZE-1-TH 1.21 0.74 1,78 1,56 123 102

141 ToE 0,42 0,093 1,43 0,90 104 100

142 1-PREE 1,81 1,38 © 2,34 2,22 142 116

143 o-Pifg 1,55 2,318 145¢) 116

144 3-BEg 1.39 1,35 2,31 2,19 141 116
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145  4A-PERR 1,39 1,38 2,31 2,22 142 116

146 2-Hix-2-CH 1,07 1,42 1.84 2,26 143 116

147 s-FR-2-C. 8 1.38 1,42 2.19 2.26 143 11e

148 -PE-3-O 8 0.98 1,35 1,87 2,19 141 116

149 -BE-3-O8 1,32 2.19 139¢) 116

150 2,2-—FE-1- R 1,52 2,39 145¢) 116

151 2 4-—BE-1-RE 1,60 1,56 2.19 2.39 147 116

152 4,4-—HHE-1-1RE% 1,55 2,39 145¢) 116

153 2,3-—FH-2-XE® 0,91 2,27 135¢) 116

154 2,4-—HHE-2-1% 8 0,93 1,42 1.87 2,25 143 116

155  3-ZH-3-7RE¥ 0,83 1,25 1,87 2,08 138 116

156 2,2-—BE-3-RE 1,16 1.35 2,27 2.19 141 116

157 2,3-—HE--X#; 0,84 1.25 1.87 2.08 138 116

158  2,4~-—HE-3-1R M 1,22 1.32 2,31 2,15 140 116

159 1-328% 2,35 1,89 2,84b) 2,74 157 130

160 2-Z 8 2,07 2,30 2,84 2,81 159 130

161 2-ZH-1-C8 2,17 2.84 163°) 130

162 I-TEg 3.00 2,55 3,57 3.33 174 144

163 2-LHE 2,74 2,50 3.36 3,37 175 144

164 3~-FE 2.86 2,50 3,36 3,37 175 144

185 4-TE 2,59 2,47 3,36 3.33 174 144

166 5-F®¥ 2,49 2.44 3,36 3,30 173 144

167  2,6-—HH-4-FHE 2,51 2,92 3,13 3,47 178 144

168 1-Z2 /% 3.70 3,43 4,01 3.92 19t 158

169  2~F+—EF 2,94 3,62 4,42 ,4.51 208 172

170 -+ 4,80 3.97 5,06 4,86 218 186

171 1-+-pg B2 4,52 4,39 6,11 4,99 224 214 39,5

172 \-H#E 5,84 5,70 6,64 6,21 260 228 45.5

173 1-+XE 7.00 7.03 7,17 7.47 297 242 50.0

174 1-+AE 8,40 8,55 8,22 8.61 333 271 60,0

]

175 2-TH —0,68 —0,34 0,29 0.19 89,0 72,

176 2-/%ME 0,17 0.23 0.79 0,70 108 86,

177 3-1RE 0,23 0,23 0.79 0.70 106 26.

178 3-HE-2-TH 0.12 0.25 0,59 0.73 107 86,

179 2-B 8 0.78 0,79 1,29 1.21 123 100

180 3-°_.F 0,83 0,79 1,29 1.21 123 100

181 3-H#-2-)1RE 0.67 0,79 1,09 1.21 123 100

182 4-PE-2XW 0,71 0,85 109 1,27 125 100

183 A-BE-3-1REE 0,81 0,82 1,09 1,24 124 100

184 2-Bef 1,42 1,39 1,79 1,76 141 114

-85 4-BifR 1,44 1,29 1,79 1,67 138 114

186 2,4-"FRE-3-RH 1,30 1.39 1,39 1,76 141 114

187 2,46 2,79 2,73 173 142

5-EMW

2,57
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188 ik —1,03 0,47 70.0 46,1
189 CE P HERE —0.6283) —0.485 0,26 0,76 85,0 60,1
190 Z. Bk 06,0630 0.206 1,03 1,12 104 74,1
91 [SELET 0,372 0.0605 1,03 1,05 100 74.1
192 RAXPRE 0,0280 0.133 0.83 1,08 102 881
193 THEHER 0,992 0.716 1,53 1,40 118 88,1
194 BT RERLE 0,899 0.825 1,33 1,45 121 88, 1
195 T RPEE 0,734 0,679 1.33 1,38 147 88, 1
196 HTHEARZE 0,210 1,08 102¢)  88.1
197 WHEIER 0,662 0,716 1,53 1,40 118 88, ¢
198 REEFEH 0,554 0,788 1.33 1,44 120 88,1
199 A B 1,32 1,48 2.03 1,80 139 102
200 RAR 1,318 1.55 1.90®) 1,84 141 102
200 RAEWEHER 0.0280 0,133 0,63 1,08 102 102
202 THEE 2,77 2,61 2,27 2.39 170 130
E
203 HIERZE —0,076 —0,36 0,23 0.14 80,0 74,1
204  HERER 0,49 0.15 0,73 0.64 97,0 88,1
205  ZBERHER ~0. 51 —0.39 0.23 0.11 79.0 74,1
206 ZBEZPRR 0.04 0.18 0,73 0,68 98,0 88, 1
207 ZBWE 0,73 0 91 1,23 1,39 122 102
208 ZEHWEE 0.5! 0,76 1,03 1,24 117 102
209 ZBTH 0.69 .12 1,73 1,69 132 116
210  ZBRTE 1,24 1,25 1,53 1,72 133 116
21t HEERER 0,094 0,12 0,73 0.61 96.0 88, 1
212 ABZER 0.79%) 0.70 1.27b) 1,18 115 102
213 WET AR 1,312 1,73 1.81b) 2,20 149 130
214 THERREK 0,78 0.69 1,23 1.15 114 102
215 TERZER 1,27 1,12 1,37 1,61 132 116
216 THERWME 1.91 1,73 2,23 2,20 149 130
217 TERTER 2,28%) 2,21 2,77b) 2,68 165 144
218 TEXE 2,852 2,73 3,31 3,19 182 158
219 JREZE 1,77 1,70 2,23 2,17 148 130
220 BERZER 2.36 2,21 2,73 2,68 165 144
221 BMZEE 2,74 2,76 3,23 3,22 183 158
222 MM 3.39 3,21 3.73 3,67 198 172
223 FERZEB 3.80 3.73 4,23 4.18 215 186
224 TR ZWE 4,10 4,24 4,73 4,68 232 200
& Rk
2256  WHE 0,89 0,42 0,94 1.06 55,0 50,5
226  HFIAG 0,63 0,74 1,26 1,32 64,0 84,9
227 ZEHELR 1,16 1,31 1,97 1,78 80,0 119
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228 HERK 2.29 1,87 2,64 2.24 96.0 154
229 &k 1,05 1,02 1.39 t,55 72.0 64,5
230 1,I-ZH2K% 1.26 1.45 1,79 1.90 84.0 99.0
231 1,2-=5 % 1.06 1,24 1,48 1,72 78.0 99,0
232 1,1,I-Z&ZE 2,27 2,01 2,47 2,36 100 133
233 1,1,2-=HIK 1,47 1,76 2.07 2,15 93,0 133
234 1.1,2,2-ME T4 1,76 2.18 2,36 2,50 105 168
235 REIkR 2,47 2.73 113 127
236 1-EWHRE 1,53 1,59 1,89 2,01 88,0 78,5
237 2~k 1,36 1.66 1.69 2,07 90,0 78.5
238  1,2-"#ER 1,632) 1,94 2,02 2.30 98,0 113
239 1,3-THFEK 1,61 1.84 2,28 2,22 95,0 113
240  1,2,3-ZHAERE i,922) 2,23 2,25b) 2.36 106 147
241 -5 Tk 2,14 2.15 2.39 2,47 104 92,6
242 2-ETHK 2,00 2,19 2,19 2.50 105 92.6
243 BRRE 0,50%) 0.49 1,09 1,12 57.0 94,9
244 ZEFR 1,92 1.55 2.38 1,99 87,0 252
245 RZKE 1,06 1.13 1.630b) 1.64 75,0 109
246 BRVERE 1,73 1.70 2.10 2,10 91,0 123
247 2P 1,63 1,80 1,90 2,18 94.0 123
248  1,3-ZETRE 2,08 2,08 2,70 2,42 102 202
249 B®THE 2,87 2.26 2,60 2,54 107 137
250 2-BTRK 2,43 2.33 2,40 2,62 109 137
251 2~ RE 2,89 2,89 2,90 3.07 125 151
252 s 0,45 0,85 1,050 1,41 67.0 48.0
253  2-@WEK 1,1t 1,48 1,59%) 1,93 85,0 80,0
254  WURBIRE 1,00 0,70 1,50 1.27 62, 142
255  BRZKE 1,60 1,34 2,00 1,81 3,0 156
256  BIAEL 2.29 1,91 2,50 2,27 97.0 170
257 BTk 2,96 2,51 3,00 2,76 114 184
258 T"HHEYE 1,712 1,70 2,08 2,10 91,0 120
259 =H A P 2,09 1,73 53 2,13 92,0 137
260 ZRLLE 1,34%) 1,84 1, 78b) 2,22 95,0 130
261 TR 1,328 1.29 1,765 1,64 75.0 103
o (R

262 HLE 1,36 1,66 1.23 1,63 69,0 62.5
263 1,1~ 28 - - 2,38 - - 2,06 2,12 1,96 80.0  96.9
264 1L,2-RAZEZHE 12,20 © 1,95 2,08 1,87 77.0 96,9
265 SHZE 2.08 2.42 2,42 2.56 90,0 131
266  WEZE 2.92 2,87 2.88 2.61 120 166
267 ) 3-RATHER 1,61 2,46 2,02 2,29 9L.0 i1l
268  NAT I 5,12 5,29 1,78 4,57 168 281
260 ANEIHKIZRE 5,18 4,99 1,00 433 160 273
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REE '
270 1.64 1.71 2,13 2.16 89.0 8.1
271 [EE S 2,20 2.23 2.69 2,67 106 92,1
272 L% 2.80 2.15 3.15 3,17 123 106
2173 BB 2.72 2.69 3,15 3.11 121 108
274 EZHBE 2,73 2,72 3.20 3,14 122 106
275 MITHE 2,13 2.5 3,15 3,17 123 106
276 ERE 3.30 3,23 3,68 3.64 139 120
217 RWE 3,34 3.24 3.68 3.64 139 120
278 1,2,-3=HE 3.298) 3.08 3.65b) 3.50 134 120
279 1,2,4-THE 3,32 3.18 3.65 3.59 137 120
280 1,3,4-Z=HIZ 3,299) 3,18 3.658) 3,59 137 120
281 1,3,5-=R% 3,09 3,23 3,42 3,64 139 120
282 ETHEE 3.60 3.75 4,18 4,15 156 134
283 RHRTHEE 3.€93) 3,173 4,05 4,12 155 134
284 1,2,4,5~-ME%E 3,61 4,00 151¢) 134
285 JREFE 4,363) 4,28 4.72%) 4,65 173 148
286 T 4,88%) 4,90 5,24 193¢) 162
287  BRERE 5,412) 5.28 5,78b) 5.63 206 178
288  ZERE 5,942) 5,97 6.30 228°¢) 190
280  ILEE 6,45%) 6,26 6,84b) 6.58 238 204
200 BEFE 6,082) 7,07 7,35 264°) 218
291 A—jEEXE 7.52%) 7.79 7.830) 8.07 288 232
202 PEEEEE 8.593) 8.28 8.973) 8,54 304 260
293 -P-bhedEa 10,7527 10,29 11,13 10, 5¢ 370 330
WRE
204 7SR 7.76 8,07 6,42 6.72 138 285 231
295  FHHE 5,65 5.36 5.69 5,25 136 250 86.0
296 1,2,4,5-T0 5% H. 56 5.17 5.05 4,12 116 216 115
297 1,2,3,5-P50%E 1,79 5.05 138°) 216 47,0
298 1,2,4-=50% 3,57 3.63 4,02 4,06 125 181 53,0
299 1,2,3-Z8 %K 3,76 4,27 121¢) 18l 63,0
300 1,8,5-ZHE 4,44 4,27 125¢) 181
301 1,2- 8% 3,01 2,94 3,55 3.39 113 147
302 1,3-2EE 5,08 2.99 3.38 3.45 114 147
303 1 A-"EE - 3.21 3.73 3,59 3.93 118 147
304 e 2,35 2.31 2,81 2.78 102 113
305 1,2,4,5-P0iR# 6,98 6.61 6.0l 5,71 128 394 182
306 5.03 4.34 4,98 4,25 118 315 87.0
307 4,50 4,98 136°) 315 440
308 5,60 4,98 126°) 315 122
209 3. 50 3,40 4,07 3.84 121 236
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gE
~-1gS(mol/l) ~lgKow MV u mp
won WEME  MEE WEE S (ml/mol) o
310 1,3-2E@% 3.38 3,40 3,75 3.84 121 236
311 1,4-"8BE 4,07 4,91 4,07 4,81 125 236 87.0
312 B|mE : 2,64 2,48 2,99 2,95 105 157
313 1,2-T50% 2,00 2,07 2,59 2.56 98,0 115
314 1,3-2@%E 2,00 2,07 2,58 2,56 98,0 15
315 1,4-""0l K 1,97 2,36 2.58 2,84 103 115
316 HE 1,79 1,84 2.27 2,33 94.0 96,
317 1,2,3-= (i3 6,18 5. 86 141¢) 456 116
318 1,2,4-Sp% 5,93 5,85 145¢) 456 91,0
319 1,3,5-=H% 6,85 5,85 131¢) 456 184
320 1,2-T"RAE 4,24 3.96 4,65 4,35 130 330 27.0
321 1,3-2RE 4,57 4,42 464 4,70 134 330 40,0
322 1,4- "R 5,25 4,64 119¢) 330 132
323 5.5 2,95 2,82 3.36 3,28 111 204
324 2-BEHE 3.19 3,17 3,83 3,61 117 192
325 3-BEE 3,21 3,17 3.83 3.61 117 192
326  4-BREE 3.63 4,23 3.83 4,29 122 192 68,0
327  2-BREE 3,54 3.46 2,54 3,89 122 238
328  4-RBAEl% 4,03 4,32 4,12 4,47 127 238 57.0
329 2-BAN 3,83 4,36 129¢) 283
330 A~ 4,56 4,36 120¢2 283 82,0
ERE
331 AEH 4,28 4,32 5,04 5,09 135 266 191
332 2,4,6-=5 K 2,30 2,40 3,72 3,54 130 198 69,5
333 2,4-"H® 1.55 1,59 2,88 2.83 118 163 45,0
334 T 1,12 1.08 2,39 2,15 105 129 43,5
335  [EAEE 1,18 0, 82 2,15 2,13 102 129 33,3
336 LB E 0,65 0,66 2,17 2.00 101 129
337 g 1,83 2.9t 105°) 220 93.5
338 XRE 1,37 0.99 2,59 2.22 95,0 174 64,0
339 ] i B 1,25 2.863 113¢) 174 33.0
340 WEW 1.16 1,77 96.0°) 112 48,0
341 k-4 1,65 3,01 123¢> 142 400
342 B 0,047 0.45 1.46 1,77 89,0 94, 43,0
£ 2% 5]
343 1,2-T"E{tE 3,03 3,38 3,57 3.36 123 118
LYV 3.61 4.23 3.38 3,58 125 128 80,2
345 1-EHEZ 3,71 3.71 3.86 3,90 139 142
346 2-M3E % 3,75 3,90 3,86 3,99 141 142 34.6
347 1,4-THEH 4,14 3,88 4,38 4,17 147 156
348 1, 3-"HIEZE 4,29 4,03 4.42 4,40 154 156
349 1,5- B g2 4,68 4,38 146°) 156 82,0
350 2,3-"EREE 4,72 5,20 4,38 4,66 155 106 102
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£ B -lgS(mol/l) ~lgKow MV M !(n%)d)
MEE RN g fEEE (ml/mol)
351 2,6-"HIEZE 4.89 4,38 140¢) 156 e
352 -ZHE 1.16 4,06 4,39 4,44 155 156
353 1,4,5-Z &% 4,92 4,36 4,90 4,91 169 170
354 a-S( % 4,38 3,60 4.38 3.80 136 162
355 AR 4,35 4,59 4,03 4,33 148 154 71.0
356 JE 4,59 5.02 4,03 4,50 151 154 96,0
357 % 4,93 5,04 4.18 4,19 138 116 (g
358 6,18 6.09 4,88 4,94 159 202 156
359 R 8,06 8,00 5,91 5,89 179 228 255
360 3t 8,80 8,50 6,50 6,23 187 2562 277
361 EH(O K 7.82 6, 50 265¢) 252 179
362 FEH(a) 6.68 5,57 171¢) 216 183
563 EH(b) 7.28 b 172¢) 218 205
364 ALK 6. 73 .08 5.45 5.60 175 218 199
365 FEE 6,69 5 91 156¢) 128 357
366 B 5,38 6.60 4,54 1.45 139 178 216
367 -HEE 6.69 5.15 160¢) 192 209
368  O-HIHE 5.87 5,15 171> 192 81,5
369 E 5,80 5,49 5,12 4,92 162 202 11
370 9,i0-"HEF 6. 57 5,69 [71¢) 258 182
371 &3 (a)B 7.21 5.91 207¢) 228 160
372 g, 0-—"HHR 6.63 6.95 214¢) 256 122
-2
373 Ef3 5,15 5,76 1,63 4,61 168 178 1ot
374 -HBGE 5,90 508 169¢? 192 123
375  2-BIRE 4,93 1,45 5,24 176°7 192 55,5
376 - TR L 3B 5,45 5,15 182¢) 192 65,0
371 ¥ (o, 1003 6,73 5. 4% . [g4¢?’ “20g 199
ME BT
378 PR B 1,59 1,53 v, 57 —0.,015 100 194
379 LHE PR 2,40 2,85 2,47 3,33 198 222
380 A -HBET R 4,35 3.68 5,56 5.61 260 278
381 WEHERTEM 5.12 5,30 9,87 9,54 380 501
382 SPE T FEE T 5,98 11,1560 11,28 431 419
BEEE
383 B 4,35 4.25 4,10 4,14 154 71,0
384 2-CBP 3.66 4.84 4,56 4,064 189 34,0
385  3-CBP 4,73 4,83 4,72 4,63 189 25,0
586 4-CBP 5,27 4,91 4,69 4,69 189 1.7
387 2,2'-CBP 5,17 5. 52 5,02 5,20 223 61,0
288 2,4~CBP 5,20 5,47 5,15 5. 16 223
389 2,4'-CBP 5.07 5,49 5, 15b) 5,19 223 43,0
380 2,5-CBP 5.59 5 47 5,18 5.16 223
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“TgS(mol/l) -lgKow MYV M mP
SRR WAl tm WEl  mpts (mi/mol) (o
391 4,4'-CBP 6,44 5,63 5,28 5.29 223 149
432 2,2’,5—CBP 5,60 6,15 5.61 5,7% 257 44,0
393 27,3,4_CBP 6. 52 6.16 5. 741 5,74 257 60,0
14 2,4,4'-CBP 6.00 6.16 5,74 5,75 257 57.9
395  2,4,5-CBP 6,45 6.19 5,17 5.76 257 78,0
396 3,4,4'-CBP 7.23 6,21 5,90 5,77 275 88.0
497 2.2! 3,3 -CBP 6.93 6,89 G 82b) 6, 34 293 121
398 2,2',3,5-CBP 6.23 6,79 6,545 6.26 202 AT 0
599 2.2',4,4'-CBP 6,63 6.78 6,280 6.25 292 41,0
105 2,2',5,5'-CBP 6,80 6,84 6,26 6,29 292 87.0
a1 2,3',4,4'-CBP 6,70 6.89 6,54%) 6,35 292 128
402 2,3',4,5-CBP 7.18 6,85 6.39 6.30 292 92,0
403 2.37,4",5-CBP 6,86 6,86 6,39 6.31 292 104
s04  3,3',4,4'-CBP 6,22 6,96 8.5 6,39 292 180
i05 2,2'.3,4,5-CBP 7,52 7,49 7,139 5.84 326 100
405 2,2',3.,4,5'-CBP 7.86 7.57 6.85 6,84 326 112
107 2.2',3,4,6-CBP 7.43 7,49 6,850 6.76 326 100
108 2,2',4,5,5'-CBP 7,50 7.46 G, 85 6, 80 326 77.0
409  2,3,4,5,6-CBP 7.68 7,52 6. 85 6. 36 326 124
i10  2,27,3,3' ,4,4'-CBP 8,91 8,21 7,44 7.43 36 150
{1t 2,2%,3,3%,4,5-CBP 8.63 8,12 7,440 7.37 361 85,0
e 2,27 3,3",4,5,6-CBP 860 8,14 7, 4400 7.39 361 100
a1y 2,2',4,4',5,5'-CBP 8,48 8.14 7,44 . o1 361 103
414 2,27 ,4,4',6,6'-CBP 8,60 8,16 7012 7.39 361 114
415 2,2'.3,4",5,5',6-CBP 8,90 8. 84 7,93 7.95 395 149
16 2,27,3,3",4,4' ,5,5'- 9,20 9,51 8,68 8.50 430 159
CBP
417 2,2%,3,3",5,5",6,6'- 9,38 9,51 8. 42 8.50 430 162
CBP
41g 2,273,837 ,4,47,5,5',6- 9,61 10,21 9. 14 9,08 464 208
CBP
11y oEEERE 10,49 10,99 9,60 9,72 499 365
MREEPRES
420 A EEFLE B F s 1,60 1,67 1,12 1,19 151 12
421 X5 R oK RS 2 Rs 1,09 1,88 1.65 1,61 165 89,0
422 M REEFFERA A 2,33 2. 27 2,18 2.6 179 74,0
423 KA RER T AR 2,76 2.59 2,70 2,55 193 56,0
424 x e A B R R AR 3,35 3.19 3,23 3.12 207 52,0
425 WREAEFROE 3,95 4,05 3,76 3.79 221 61.0
426 ATREHEAFPERSEE ~ 4,60 5,02 4,29 4,51 235 75,0
127 AT B 3K FHER £ B 5.40 5,67 1,81 5,08 249 71,0
128 ABREEFR T 6,00 6,2 5.3 5.87 263 60.0
429 R RIS AR 7.80 7.20 6,92 6,37 277 82.0
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—TgS(mol/T) —lgKow v
#H OH iy - M (m .,g) d
i 7 {8 ERya il s {8 fEEMA  (ml/mel)
WEEEP®RE
430 MNEEEFRERE 1,82 (.82 1,66 1.66 152 131
431 MNBEERE 022 a2 2,10 2. 19 166 118
432 S ER HERER 25y v BY 2,11 2,71 180 96 0
435 AEBEEFHERT R 2.8y 289 304 3,24 194 68,0
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Fig,l Relationship between solubility (—1g&§)
and molar volume (MV) for 54 alcohols
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Fig.2 Calculation of ectanol ~water partition
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Tabje 2 Regression analysis for aqueous solubility, octanol/water partition

coefficients of organic chemicals

# W % EE/RFEAY
LAz A B C I3 3 A B C v n
3 1< 0,ci97 | 0 1,18 0,973 20 | 0,0251 0 —(.0858| 0.857 | I6
i pes 0,0341 | 0 —0,973/ 0,967 | 10| 0,0403 { © —2.45 0,937 ] 8
el I ] 0,0326 | 0 —1,14 ] 0,976 50,0274 1] —-0,827 0.990 4
e J = 0,0366 | 0 —1,95 | 0,966 90,0309 ] 0 —1,09 06,995 | 7
o ki 0.0351 | 0 —0.639] 0,995 7] 0.0245] 0 —0.247 | 0,931 ] 7
RO 8 0,0380 | 0 —1.19 | 0932 | 8|o.0202] 0 —0,812{ 0,999 | 3
i) 0,0340 | 0,0152 | —3,44 10,982 59 | 0,0347 (—0,00539 —2,707 0,981 | 57
A 0.0333 | 0 —3.31 10,987 |t3]o0,0302] ¢ —2.,50 0,985 | 13
[ 0,0364 | O —3.58 | 0,967 12| 0,0193 0 —0,879 0,947 | 12
B 0.0303 { 0 —2.,78 0,989 |18 0,0299( 0 —2.26 0,995 | 18
R 0.03583 | 0 —1,52 10,909 0,0287 0 —0,5156 ] 0,904 30
R 0,0366 | 0 —0,870{ 0,984 g |o0.027] o —0.413 | 0 975 8
o E 0.0306 { 0 — 1,01 | 0,986 1] 0,0297 0 —0,480 | ¢, 989 bl
E A 0,0578 | 0,0179 | —3,59 } 0,972 26 | 0,0555 0,00946 —2,88 0,958 26
H o m 0.0382 | 0,0143 | —3,20 | 0,967 8| o0.0360| 0,013 —1.84 |0, 969 8
BNFHE 0,0216 | 0,0149 0,708 0,954 | 20| 0,0336 | 0,00284 [—0.766 | 0.944 | 2v
S g AR 0.0134 | 0 0.187 0,964 | 4 |0,0341] o —3.24 {0,988 | 4
SEBE* 0.0186 | 0,00135 1,31 ] 0,958 |37 |0,0155] o oot07 1.7 | o.ee7 |21
Hf T B2 EH ER A * 0,0487 | 0,0201 | —7,44 { 0,987 10| 0,0430 | ©0,00792 [—45.99 | 0,987 (10
b ¥E B P ERAR * 0,0371 | 0,00775| —4.64 [ 1 00 40,0373 | 0 000074 | 4,02 | 1,00 4
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PEEDICTING AQUEOUS SOLUBILITY AND OCTANOL/
WATER PARTITION COEFFICIENTS OF ORGANIC
CHEMICALS FROM MOLAR VOLUME

Wang Liausheng Zhao Yuanhui

(Department of Environmental Science, Nanjing University, Nanjing, 2j0008)

Gao Hong

(Department of Chemistry Nanjing Usmiversity)

ABSTRACT

Correlation equations relating agqueous solubility and oct>anol/
waler coefficients to molar volume were derived by regression
analysis for 20 chemical classes which included 317 orga-
nic chemicals, Good correlation was found between aqueous
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solubility, octanol/water partition coefficients with molar
volumes, Correlation coefficients were discussed, Aqueous
solublhty and octanol/water partition coeff1c1ents were eshi-
mated with molar volume and compared- w1th the values from
other estimation methods, ‘

Keywords, solubility, octanol/water partition coefficient,

molar volume
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