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Uvod

Kazdy ¢lovek i jeho zZivotni prostiedi jsou exponovani
latkam, které unikaji do zivotniho prostiedi. Jejich pocet se
neustale zvySuje a expozice jedné latce vlastné neexistuje.
Prostfedi, vetn¢ Clov&ka, je vystaveno vice chemickym
latkdm najednou. Za méfitko nebezpecnosti smési chemi-
kalii — hazardu — se vétSinou povazuje pomeérny soucet
velikosti prislusného toxického ucinku jednotlivych latek,
nejcastéji néjakého indexu akutni toxicity. Soucasné pliso-
beni dvou nebo vice latek vSak mtize ménit toxicitu kazdé
chemikalie kvantitativné i kvalitativné. Jsou popsany rizné
typy interakci, zejména potenciace, inhibice, antagonismus
nebo synergismus. Tento fakt miize nezanedbatelnym zpu-
sobem ovlivnit odhad rizika expozice chemikaliim'.

Bylo prokézano, ze v riiznych souborech chemickych
latek velikost jejich toxickych ucinkd koreluje s jejich
rozdélovacim koeficientem mezi n-oktanol a vodu’
unejméné 80 % zkoumanych piipadt’® (analyza QSAR —
z angl. Quantitative Structure — Activity Relationships®).
Dnes jsou znamy tisice takovych korelaci, takze tento jev
1ze zobecnit. Pro stejny cel se jevi uzitecnym i rozdélova-
ci koeficient chemikalii mezi olej a vzduch, ktery l1ze snad-
no stanovit piimo technikou plynové chromatografie’.

V realnych podminkach a v koncentracich, které jsou
pro toxické plisobeni chemikalii zajimavé, se pary a plyny
latek ve smésich casto nechovaji idealné. Predpokladame,
ze nachazené odchylky hodnot fyzikalné-chemickych
vlastnosti od idealniho chovéni plynt ve smésich mohou
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simulovat zmény akutni toxicity chemikalii ve smésich.
Najit takovou fyzikalné-chemickou vlastnost je zamérem
naSich studii.

Cilem ptedkladaného piispévku je porovnani velikosti
akutni toxicity vodnych roztokt binarnich smési s riznym
pomérem chemikalii a jejich rozdéleni mezi jejich vodnym
roztokem a jeho plynnou fazi. Grafy zavislosti rozdélova-
ciho koeficientu na molarnim zlomku smési jsou pak po-
rovnavany s grafy zavislosti velikosti akutni toxicity na
slozeni smé&si ', Jsou prezentovany zavislosti rozdélovaci-
ho koeficientu mezi vodné roztoky a plynnou fazi a koefi-
cientu distribuce na slozeni vodnych roztokid bindrnich
smési prumyslové dalezitych sloucenin: benzen — ethanol,
benzen — anilin a benzen — nitrobenzen. Jako index akutni
toxicity byla pouzita efektivni koncentrace pro zastavu
pohybu &ervii Tubifex tubifex EC50 (cit.®) a jeji zavislosti
na slozeni smési benzen — ethanol, benzen — anilin a ben-
zen — nitrobenzen. Distribuce mezi vodnym roztokem bi-
narni smési a jeho plynnou fazi byla méfena pii takto zjis-
ténych koncentracich EC50.

Material a metody

Chemikalie

Byly pouzity benzen (Lachema a.s., p.a.), anilin
(Lancaster, 99+%), ethanol (Lachema a.s., 96%) a nitro-
benzen (Aldrich, 99+%). Cistota chemikalii byla kontrolo-
véana plynovou chromatografii. Pro ptipravu roztokd byla
pouzita redestilovana voda.

VSechny koncentrace vtomto piispévku jsou bez
vyjimky v jednotkach mol 1.

Plynova chromatografie

Pro stanoveni obsahu chemikdlii v plynné fazi nad
roztokem jejich smési byla pouzita plynova chromatogra-
fie ve spojeni s mikroextrakci tuhou fazi (SPME)’ "

Plynovy chromatograf UNICAM PU 4600 s plameno-
ioniza¢nim detektorem (FID) byl opatien kolonou SUPELCO
SPB-20, 15 m x 0,25 mm s tloustkou filmu 1 um, jako
zakotvend faze byla pouzita smés: 20 % difenyl, 80 %
dimethylsiloxan. Vysledky byly vyhodnocovany progra-
mem ,,Chromatography Station for Windows CSW
v. 1.7DLL* od firmy DATA Apex.

Teplota injektoru byla pfi vSech analyzach 250 °C.
Teplota kolony byla v rozmezi 120-160 °C podle stanovo-
van¢ho analytu. Teplota detektoru byla pifi vSech analy-
zach 200 °C.

Pro kazdou slouceninu byla sestrojena kalibra¢ni
piimka jako zavislost plochy piku slou¢eniny na mnozstvi
slouceniny, které bylo davkovano na kolonu. Pro kazdy
bod piimky byly pfipraveny dva roztoky Cistych sloucenin
v toluenu o stejné koncentraci, s kazdym roztokem byla
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provedena tfi méfeni. Davkovan byl manualné 1 pl vzorku
mikrostiikackou Hamilton. Kalibrace byla pravidelné ové-
fovana po dvou mésicich. Odezva detektoru byla stabilni.

Mikroextrakce tuhou fazi

Mez detekce pfi pouZziti uvedené kalibracni pfimky
nebyla pro nizké koncentrace slouceniny v plynné fazi nad
nékterymi vodnymi roztoky smési dostatecné vysoka.
V téchto ptipadech bylo nutné davkovat na kolonu az
100 pl vzorku. Pro odbér vzorku z plynné faze proto byla
pouzita mikroextrakce na tuhou fazi (Solid Phase Micro-
Extraction — SPME).

Jako nejvhodnéjsi pro nase ucely bylo vybrano na
zakladé experimenti vlakno PDMS 100 firmy Supelco.
P&t minut byla dostate¢na doba pro sorpci na tomto vlakné
pfi laboratorni teploté. Po sorpci bylo vldkno manudlné
zasunuto do injektoru plynového chromatografu a desor-
bovano po dobu 30 s.

Vodné roztoky v rozmezi koncentraci vyskytujicich
se v pokusu byly pfipraveny rozpusténim cistych latek ve
100 ml redestilované vody. Tyto roztoky pak byly pielity
do 300 ml lahvi. Lahve byly uzavieny pryZovou zatkou,
ktera byla pokryta teflonovou folii a po protfepani pone-
chany 60 min bez michani stat pfi laboratorni teploté
(25 £ 2 °C). Bylo ovéfeno, Ze tato doba je dostatecnd pro
ustaveni rovnovaznych koncentraci analytu mezi vodnou
a plynnou fazi. Zaroveil bylo prokdzano, Ze rozdil mezi
vysledky, které byly zméteny ve vzorku termostatovaném
pfi 25 °C a vysledky vzorku bez termostatovani, byl zane-
dbatelny. Teplota laboratofe se pohybovala okolo 25 °C.
Po 60 min byly zplynné fidze vzorky odebrany dvojim
zpusobem: za prvé mikrostiikackou Hamilton bylo odebra-
no 2—-100 pl a davkovano na kolonu, za druhé byl ze stejné
lahve analyt odebran pétiminutovou sorpci SPME vlak-
nem. Metodou kalibra¢ni pfimky byla stanovena jak kon-
centrace analytu v plynné fazi (prvni druh odbéru), tak
mnozstvi slou€eniny sorbované z této plynné faze vlaknem
béhem 5 min (druhy zptsob odbéru).

Pro vSechny cisté slouCeniny pouzité k piiprave smési
v této studii pak byla konstruovana zavislost mnozstvi
analytu sorbovaného vldknem z plynné faze (mol) na kon-
centraci analytu v plynné fazi téhoZ roztoku (mol ™) —
kalibraéni ptimka SPME (cit.'?). Byla sestrojena pé&tibodo-
va kalibra¢ni pfimka SPME v rozmezi dvou fad koncent-
raci slouceniny v kapalné fazi a pouzivana jeji linedrni
Cast. Pro kazdy bod kalibrace byly pfipraveny tfi roztoky
stejné koncentrace a z kazdého provedeny a analyzovany
dva odbéry. Omezenim byla rozpustnost analytu ve vode¢.
Stabilita funkce vldkna byla ovéfovdna po kazdych 200
analyzach na dvou bodech kalibrace a pokud byl nalezen
rozdil proti ptivodni hodnot€, sorpéni vlakno bylo vyméné-
no.

Postup préace

Byla stanovena koncentrace kazdé z obou latek A a B
v binarni smési v plynné fazi nad vodnym roztokem smési
chemikalif (c,a, cgp), kterd byla s vodnym roztokem smési
téchto latek v rovnovaze. Koncentrace latek ve vodném

43

Laboratorni pfistroje a postupy

roztoku smési (ca + cp) sledovaly koncentrace naméfené
jako EC50 (T.t.)*. Suma koncentraci tedy nebyla zcela kon-
stantni, ale byla ménéna stejnym zpisobem, jako pii sledo-
vani zavislosti EC50 (T.t.) na molarnim zlomku smési.
Priprava vzorkd, odbér na analyzu a analyza je stejna
jako je popsano v kapitole ,,Mikroextrakce tuhou fazi“. Pro
kazdy bod byly pfipraveny 3 vzorky, z kazdého byl prove-
den jeden odbér. Bod byl meéfen alesponn dvakrat,
v rozmezi tii mésici byla vzdy opakovana cela série.
Vysledky byly vynaseny jako zavislost normalizova-
nych distribu¢nich koeficientd (Xc’y/Zc’)), pfipadné nor-
malizovanych koncentraci v plynné fazi (c’y), na sloZeni
roztoku vyjadiené molarnim zlomkem R (R-grafy, cit.*”).

Vypoéty

Molarni zlomek, normalizovany
molarni zlomek

Tvoti-li latky A a B binarni smés, pak molarni zlo-
mek latky A, R4 je dan rovnici (1):

RA:CA/(CA+CB) (1)
kde ca je koncentrace latky A (mol 1"") a ¢ koncentrace
latky B (mol I'") ve sledovaném vodném roztoku binarni
smési.

Normalizovany moléarni zlomek R je dan rovnici (2):

R’ 5= (calcon)/[(calcon) + (cBlcon)] 2)
kde coa a cop jsou koncentrace latky A nebo B v jejich
roztocich o koncentraci odpovidajici EC50 (T.t.).

R-graf je graf zavislosti normalizovanych métenych
nebo vypoctenych veli€in, tj. koncentrace ve fazich, koefi-
cientu distribuce nebo EC50 (T.t.), na molarnim zlomku R
jedné ze slozek smési®""3.

Koncentrace analytu v plynné (c, mol 1
a kapalné (c¢;, mol 17') fazi v rovnovaze,
distribuc¢ni koeficienty, jejich normali-
zace®’

Koncentrace analytu v plynné fazi byla vypoctena
z naméfené plochy piku na chromatogramu pomoci kalib-
racni ptimky SPME. Koncentrace analytu ve vodné fazi po
ustaveni rovnovahy byla vypocitavana odectenim mnoz-
stvi, které bylo stanoveno v plynné fazi.

Normalizace znamena vztazeni naméfené koncentrace
analytu A ve smési A+B na koncentraci latky
v jednoslozkovém roztoku; normalizovana koncentrace
jednoslozkového roztoku je vzdy 1 (jedna). Oznacime-li
koncentraci latky A ve vodném roztoku smési A+B
v rovnovéze s plynnou fazi jako ¢4 (mol I™") a jeji koncen-
traci v roztoku o koncentraci EC50 v rovnovaze s plynnou
fazi jako coa (mol1™") pak normalizovana koncentrace
latky A ve vodném roztoku smési v rovnovaze s plynnou
fazi ¢’ | (bezrozmérnd) je podle (3):

G
a analogicky pro c¢’ya, ¢'i3 @ ¢'g, Pii CemZ coga NEO Coep
jsou molarni koncentrace latek A a B vplynné fazi

cia=cia/ coia
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v rovnovaze se svym vodnym roztokem o koncentraci
odpovidajici EC50 (T.t.).

Suma normalizovanych koncentraci obou latek A a B
ve vodné fazi je podle (4):

Zc'l = C’]A + C,IB (4)
a analogicky pro ¢’y a Xc’,.

Normalizovany rozdélovaci koeficient P’ byl pocitan
pro samostatné slozky smeési A a B jako (5):

&

Normalizovany koeficient distribuce smési Ky je
definovan stejné jako byl definovan toxicky index EC50
(T.t.), kde prispévky slozek smési od sebe nejdou rozlisit,
tj. pomérem souctd normalizovanych koncentraci latek A
a B v plynné a kapalné fazi, které jsou v rovnovaze (6):

Kmix = EC'g/ ZC"l (6)

Vysledky byly vynaseny jako zavislost normalizova-
nych distribucnich koeficientd (Xc’y/Zc’)), pfipadné nor-
malizovanych koncentraci v plynné fazi (c’y), na sloZeni
roztoku vyjadiené molarnim zlomkem R (R-grafy, cit.*”).

PA:ch/clA PB:CgB/ClB

Statistické hodnoceni

Presnost a reprodukovatelnost plynové chromatogra-
fického méfeni je vyjadena intervalem spolehlivosti na
arovni o = 0,05. V grafech je vyjadiena svislou useckou,
prochazejici bodem, vyjadiujici primér z 6 méfeni. Usec-
ka neni zdanlivé uvedena, pokud nepfesahuje rozmér pii-
slusné znacky v grafu.

V R-grafu je aditivita vyznacena prerusovanou ¢arou,
ktera je rovnobézna s osou x a spojuje na osach y hodnoty
normalizovanych veli¢in obou slozek (R = 0-1) rovné
jedné. Shoda normalizovanych koeficientl distribuce smé-
si s aditivitou distribu¢niho pochodu mezi plynnou a ka-
palnou fazi byla testovana pro kazdy bod pomoci t-testu s
Bonferroniho korekci na vicenasobné vybéry. Vyznamnost
odchylek je v grafu vyznacena nad priiméry na hlading
statistické vyznamnosti a. = 0,05 (*).

Detailni popis matematickych operaci a testi shody je
uveden v jinych publikovanych pracich®'.

Vysledky a diskuse

Vysledky jsou uvedeny na obr. 1-3. Horizontalni
preruSovana Cara pii hodnoté zavisle proménné (c’y/ c’y,
2c’y, Kumix, piipadné EC50 (T.t.)) rovné 1,0 odpovidd na
vSech obrazcich aditivité. Normalizace hodnot umoziiuje
porovnavat veli¢iny v absolutni hodnoté€ i zna¢né rozdilné
(rozdé&lovaci koeficienty), s¢itat do jednoho ¢isla piispévky
obou chemikalii ve smési a ty porovnavat pii riznych mo-
larnich zlomcich (X ¢’y, Kmix). Pokud je normalizovana
hodnota souctu prispévkil chemikalii v jeji hodnoté rovna
1,0, neni tato veli¢ina chemikalii ve smési ovlivnéna a jeji
prispévky jsou v souctu aditivni. Pokud je od hodnoty 1,0
rozdilnd, znamen4 to odchylku od aditivity.

Stanovené rozdélovaci koeficienty (pomér mezi nor-
malizovanou koncentraci jednotlivych chemikalii v plynné

44

Laboratorni pfistroje a postupy

cglc)

1,21

0,8-

2,0+ i

1,61 b

1,24

0,8r

0,44 I ; I

1,21 l

— - —C—
HOH

0‘4 1 N L N 1
0,6

R benzen

Obr. 1. Zavislost normalizovanych rozdélovacich koeficienti
chemikalii v binarni smési (¢’y/c’}) na normalizovaném molar-
nim zlomku benzenu R’penzen (R-graf); a) binarni smés benzenu
s ethanolem m benzen, o ethanol, b) bindrni smés benzenu
sanilinem m benzen, o anilin, ¢) binarni smés benzenu
s nitrobenzenem m benzen,o nitrobenzen. Carkovana vodorovna
cara oznaCuje normalizované hodnoty, pokud se chemikalie ve
smési navzajem neovliviwyji (1,0). Svisla usecka predstavuje in-
terval spolehlivosti priméru na hladiné a = 0,05
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Obr. 2. Zavislost souc¢tu normalizovanych koncentraci obou
chemikalii v binarni smési v plynné fazi nad vodnym rozto-
kem smési v rovnoviaze (Xc’; ) na normalizovaném molarnim
zlomku R yepzen; @) binarni smés benzenu s ethanolem, b) binarni
smés benzenu s anilinem, c) binarni smés benzenu s nitro-
benzenem. Carkovana vodorovna &ira spojuje normalizované
koncentrace (1,0), pokud se chemikalie ve smési navzajem neo-
vliviiuji a jejich tense par jsou aditivni. Svislé Gsecky predstavuji
interval spolehlivosti primeéru na hladiné o = 0,05
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fazi ¢’y a ve vodné fazi c') v zavislosti na normalizova-
ném molarnim zlomku vi¢i benzenu R’penzen jsou uvedeny
graficky na obr. la, b, ¢ (a — vodny roztok benzenu
s ethanolem, b — benzenu s anilinem, ¢ — benzenu
s nitrobenzenem).

Z obr. la je zfejmé, Ze rozdélovaci koeficient benzenu
je zavisly na pfitomnosti ethanolu v systému. Jeho hodnota
od hodnoty pii R penzen = 1,0 (normalizovany rozdélovaci
koeficient nutné rovny 1,0) vyrazné stoupa k hodnot¢ pie-
vySujici 2 pii R penzen pod 0,1. Hodnota pro rozdélovaci
koeficient ethanolu se ve smési statisticky vyznamné 1i8i
az pro hodnoty R’yenzen > 0,7. Lze konstatovat, Ze v této
smési se jeji slozky vyznamné ovliviiuji.

V pifipad¢ binarnich smési benzenu s anilinem nebo
nitrobenzenem tomu tak zdaleka neni. V obou pfipadech
(obr. 1b a 1c) je hodnota rozdélovaciho koeficientu benze-
nu ponckud snizena, srostoucim R’penzen Stoupd ke své
normalizované hodnoté 1,0. Zatimco rozdélovaci koefici-
ent nitrobenzenu (obr. 1¢) se 1isi od své hodnoty v Cistém
stavu pii R penzen > 0,9, rozdélovaci koeficient anilinu ma
tendenci byt vyssi, zejména v oblasti R "penzen = 0,4-0,7.

Vyznamné zmény vykazuje suma normalizovanych
koncentraci v plynné fazi nad vodnym roztokem binarni
smési X ¢ ', (viz obr. 2a, b, ¢). V pifipad¢ smési benzenu
s ethanolem (obr. 2a) je soucet normalizovanych koncent-
raci benzenu a ethanolu v plynné fazi az dvojnasobné vyssi
(R benzen = 0,6 az 0,8), v pfipad¢ smési benzenu s anilinem
(obr. 2b) a benzenu s nitrobenzenem (obr. 2¢) az o 30 %
nizsi.

Cilem prace bylo testovat aditivitu koncentraci slozek
roztoku v rozdélovacim procesu mezi dv€ faze a porovnat
koeficienty distribuce chemikalii mezi jejich vodné rozto-
ky a plynnou fazi nad nimi, K,x, pro rizné molarni zlom-
ky smési a konfrontovat je se zavislostmi EC50 (T.t.). To
zobrazuje obr. 3a, b, ¢ pro stejné binarni smeési s benzenem
(a — sethanolem, b — sanilinem, ¢ — s nitrobenzenem)
jako na obr. 1 a 2. Odchylka od aditivity na statistické
hladin€ vyznamnosti o = 0,05 je vyznacena u kazdé smési
hvézdi¢kou: U binarni smési benzenu s ethanolem R-graf
pro Kiuix téméf sleduje R-graf pro EC50 (T.t.) (obr. 3a).
Lze konstatovat, ze ani biologicka, ani fyzikalné-chemicka
vlastnost slouc¢enin v binarni smési neni pro vS§echny méfe-
né pomeéry chemikalii ve smési aditivni.

U smési benzenu s anilinem nejsou piispévky chemi-
kalii k akutni toxicit¢ méfené jako EC50 (T.t.) v celém
rozsahu molarnich zlomku aditivni (obr. 3b), zda je tomu
tak i v pfipad€ hodnoty K, je obtizné rozhodnout. 74d-
nou zéakonitost ve vyznamnosti odchylek nebo shody
s aditivnim chovanim mezi smésmi s rliznymi poméry
chemikalii ve smési nelze vysledovat. Benzen
s nitrobenzenem ve smesi se pii akutni toxicit¢ (EC50
(T.t.)) chovaji aditivné, v piipadé Kyx je to opét sporné.
Dtivodem jsou nejspiSe nejednotné experimentalni pod-
minky pfi analyze. Pii rozdilech, o které patrné jde, je zis-
kani dostatecné presnych udaji zatim obtizné, v pripadé
testovani akutni toxicity témét nemozné.

Diskutovat je nutné rovné€z otazku stanoveni distribu-
ce chemikalii mezi vodnym roztokem a jeho plynnou fazi.
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Obr. 3. Zavislost normalizovaného koeficientu distribuce K,
chemikalii v binarni smési na normalizovaném molarnim
zlomku R 'penzen @ porovnani se stejnou zavislosti indexu akut-
ni toxicity EC50 (Tubifex tubifex); a) binarni smés benzenu
s ethanolem, b) binarni smés benzenu s anilinem, ¢) binarni smés
benzenu s nitrobenzenem. Symbol m koeficient distribuce Ky,
o EC50 (T.t.). Carkovana vodorovna &ara spojuje normalizované
hodnoty (1,0), pokud se chemikalie ve smési navzajem neovliv-
fiuji. Svislé usecky predstavuji interval spolehlivosti priméru na
urovni o = 0,05. Vyznamnost odchylek K;x od aditivity na hladi-
né statistické vyznamnosti a = 0,05 je vyznacena nad dotyénymi
praméry hvézdickou
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Ta se méfila pfi koncentracich chemikalii ve vodnych roz-
tocich pfi koncentracich, které odpovidaly EC50 (T.t.).
Mohlo by se tedy zdat, Ze K, pouze sleduje tuto koncent-
raéni zavislost. Ze to neni prevazujici faktor pro zavislost
Knix N2 R penzen, prokazuje obr. la, kde je vidét, ze zavis-
losti rozdelovacich koeficientii benzenu a ethanolu na R’
maji zcela odliSny charakter a vysledny R-graf pro Kpx
smési je vysledkem az jejich ,,souctu”. Opét ziejmé jde o
vzajemné ovlivnéni chemikalii ve smési. Pro potvrzeni
této skutecnosti je studium zavislosti koeficientu distribuce
Knix 1 jednotlivych rozdélovacich koeficientd chemikalii
na celkové koncentraci chemikalii ve vSech uvedenych
smésich naplni dalsi prace.

Zaveér

Pti vyuziti koncepce a technik analyzy QSAR se uka-
zuje, ze vedle distribuce chemikalii mezi jejich kapalnymi
binarnimi smésmi a plynnou fazi nad nimi (grafy nazvané
,niizky*)'*'% i R-graf distribuce t&chto chemikélii mezi
jejich vodnymi roztoky a plynnou fazi lze vyuzit pro simu-
laci zmén v akutni toxicit€ chemikdlii, jsou-li v bindrni
smési. Tato situace se vice blizi podminkam testovani
akutni toxicity na oligochaete Tubifex tubifex jako EC50
(T.t.) zastavy jejich pohybu, které se provadi ve vodnych
roztocich. V pfipad¢ binarni smési benzenu s ethanolem
jsou odchylky od aditivity piispévkd chemikalii k EC50
(T.t.) srovnatelné s odchylkami v koeficientu distribuce
Knix a v obou piipadech ke vzajemnému ovlivnéni opravdu
dochdzi. V této praci Slo pouze o prezentaci namétenych
udaju a porovnani s udaji o akutni toxicité. Hledani souvis-
losti a zobecnovani na nasobné smési by byla jen spekula-
ce.

Seznam symbolt

Cg koncentrace v plynné fazi v rovnovaze
(mol 7Y

a koncentrace v kapalné fazi v rovnovaze
(mol 7Y

CA koncentrace latky A v kapalné fazi v rovno-
véze (mol I'")

CeB koncentrace latky B v plynné f4zi v rovno-

véze (mol I'")
c’ normalizovana koncentrace (bezrozmérna)
soucet normalizovanych molarnich koncen-
traci obou chemikalii ve smési v plynné fazi
v rovhovaze
soucet normalizovanych molarnich koncen-
traci obou chemikalii ve smési v kapalné
fazi v rovnovaze
moléarni koncentrace latky A v plynné fazi
v rovnovaze nad vodnym roztokem této
latky A
molarni koncentrace latky B v kapalné fazi

20'1

CogA

CoiB
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(ve vodném roztoku) této latky B v rovno-
véze s plynnou fazi

efektivni koncentrace latek, kterd zptisobi
inhibici pohybu u 50% jedinctli testovaného
souboru (mol 1")*

normalizovana efektivni koncentrace latek,
ktera zpusobi inhibici pohybu 50% jedinct
testovaného souboru (bezrozmérné)®™®
normalizovany koeficient distribuce chemi-
kalii v binarni smési mezi dvé nemisitelné
faze; v tomto pripadé mezi vodny roztok

a plynnou fézi (viz rov. 6)

rozdélovaci koeficient latky A mezi kapal-
nou a plynnou fazi

normalizovany rozd€lovaci koeficient latky
A mezi kapalnou a plynnou fazi

molarni zlomek latky A v binarni smési
solutii

normalizovany molarni zlomek latky A

v binarni smési solutd

zavislost zavislé veli¢iny na molarnim
zlomku

EC50 (T.t.)
EC50’

Kmix

Py
Pa
Ra
R'A

R-graf
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Distributions of components of benzene-ethanol, ben-
zene-aniline and benzene-nitrobenzene mixtures between
aqueous and gaseous phase were determined in depend-
ence on the composition of the mixtures. Additivity of the
distribution coefficients of the components was tested. The
dependences of the distribution coefficients K on the molar
ratios R of compounds in the mixtures were compared with
that of the acute toxicity index EC50 (Tubifex tubifex). The
most pronounced changes in the distribution coefficients
were found for the benzene-ethanol mixture, the smallest
for the benzene-nitrobenzene mixture. A deviation of K
from the additive behaviour was demonstrated. Changes in
total normalized concentration of components in the gase-
ous phase in the distribution coefficients correspond rela-
tively well to changes in the EC50 index for the benzene-
ethanol mixture. For the benzene-aniline mixture, the total
normalized concentration of components in the gaseous
phase was a good descriptor of the acute toxicity changes.
The hypothetical possibility of using QSAR analysis for
prediction of acute toxicity of binary mixtures of chemi-
cals as a function of R and K has become more real.



