Olinjära ekvationer och kemisk jämvikt

Pentaklorfenol i biologiska system

Klorerade aromatiska föreningar som ackumuleras i biologiska system är ett välkänt miljöproblem. Detta problem skall undersökas i den här uppgiften.Oktanol är en vanlig modell för ett biologiskt system. Om ett ämne kan lösa sig i en oktanolfas kan det även tas upp och lagras i biologiska system. Man brukar säga att ett ämne är bioackumulerbart om
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Klorfenoler är klorderivat av fenol med 1-5 kloratomer, och totalt finns 19 klorfenolisomerer. I begreppet pentaklorfenol (PCP) har även natriumsaltet av pentaklorfenol (Na-PCP) inkluderats. Pentaklorfenol (PCP) löser sig i de flesta organiska lösningsmedel men är praktiskt taget olöslig i vatten. 
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Salter av PCP är däremot vattenlösliga och främst natriumsaltet, Na-PCP har haft ett mycket brett användningsområde parallellt med PCP. Pentaklorfenol började användas i slutet av 1930-talet och i Sverige har stora mängder PCP använts i pappersmassa och pappersindustrin. Dock är användningen av PCP förbjuden i Sverige sedan 1977. Det finns inga tillgängliga data på hur mycket PCP behandlat trä som fortfarande används idag och på hur mycket PCP-utsläpp som eventuellt kan komma från sådant trä

Vi skall nu uppskatta hur hög PCP-halten blir i oktanolfasen för olika system.

Natriumsaltet Na(PCP) lättlösligt i vatten och är till stor del dissocierad som Na+ och PCB- enligt:
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K = 10 M
PCP protolyseras dessutom i vatten enligt:
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K = 10-4.9 M
HPCP i vatten står i jämvikt med HPCP i oktanolen enligt
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K = 105.04
i)
Visa för hand att bioackumulerbarheten är oberoende av [PCP-] och endast en funktion av pH om man endast tar endast hänsyn till protolysen och oktanoljämvikten. Visa funktionen grafiskt. Notera att villkoret för bioackumulerbarheten blir:
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ii)
Lös nu de kompletta systemet ovan numeriskt och visa hur bioackumulerbarheten beror av pH för olika salthalter (massenhet): 

3% (saltvatten västerhavet) 35% (Dödahavet)


Hur väl stämmer den analytiska modellen? 


Visa även fördelningen av de olika komponenterna i som funktion av pH i en av salthalterna. 

iii) Varför är HPCP en relativt stark syra jämför med andra alkoholer?
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