Uppgift: Beräkna med Newtons metod, för var och en av fenolerna nedan lösta i rent vatten i en halt av 10 ppm (w/w) vid 25(C, följande värden:

1. pH i den rena vattenlösningen.

2. pH vid jämvikt efter tillsats av 1 vol% 1-oktanol.

3. Fördelningen på HA(aq), A- och HA(org)  i  % av totalmängden av fenol i 2.


2-kloro-
2,4-dikloro-
2-nitro-
2,4-dinitrofenol

pKa

8.48
7.89
7.23
4.09

logP

2.15
3.23
1.76
1.67

Lösning:
Molmassa / g mol-1
128.5
163
139
184 
10 ppm = 10 mg/L 
Vi antar att Vaq = 1 L och Vorg =0.01 L.
nHA0 / mol

7.782e-5
6.135e-5
7.194e-5
5.435e-5

1) pH vatten

6.2875
6.0514
5.6922
4.4287

2) pH vatten/oktanol
6.4671
6.6345
5.7893
4.4715
3) HA(aq)

41.28%
5.544%
62.05%
25.81%
    A-

0.401%
0.308%
2.249%
62.12%
    HA(org)

58.32%
94.15%
35.70%
12.07%
