
Chem. Listy 100, 42−47 (2006)                                                                                                            Laboratorní přístroje a postupy                         

42 

simulovat změny akutní toxicity chemikálií ve směsích. 
Najít takovou fyzikálně-chemickou vlastnost je záměrem 
na�ich studií. 

Cílem předkládaného příspěvku je porovnání velikosti 
akutní toxicity vodných roztoků binárních směsí s různým 
poměrem chemikálií a jejich rozdělení mezi jejich vodným  
roztokem a jeho plynnou fází. Grafy závislostí rozdělova-
cího koeficientu na molárním zlomku směsí jsou pak po-
rovnávány s grafy závislostí velikosti akutní toxicity na 
slo�ení směsí 6,7. Jsou prezentovány závislosti rozdělovací-
ho koeficientu mezi vodné roztoky a plynnou fázi a koefi-
cientu distribuce na slo�ení vodných roztoků binárních 
směsí průmyslově důle�itých sloučenin: benzen � ethanol, 
benzen � anilin a benzen � nitrobenzen. Jako index akutní 
toxicity byla pou�ita efektivní koncentrace pro zástavu 
pohybu červů Tubifex tubifex EC50 (cit.8) a její závislosti 
na slo�ení směsí benzen � ethanol, benzen � anilin a ben-
zen � nitrobenzen. Distribuce mezi vodným roztokem bi-
nární směsi a jeho plynnou fázi byla měřena při takto zji�-
těných koncentracích EC50. 

 
 

Materiál a metody 
 
C h e m i k á l i e  

Byly pou�ity benzen (Lachema a.s., p.a.), anilin 
(Lancaster, 99+%), ethanol (Lachema a.s., 96%) a nitro-
benzen (Aldrich, 99+%). Čistota chemikálií byla kontrolo-
vána plynovou chromatografií. Pro přípravu roztoků byla 
pou�ita redestilovaná voda.  

V�echny koncentrace v tomto příspěvku jsou bez 
výjimky v jednotkách mol l−1.  

 
P l y n o v á  c h r o m a t o g r a f i e  

Pro stanovení obsahu chemikálií v plynné fázi nad 
roztokem jejich směsí byla pou�ita plynová chromatogra-
fie ve spojení s mikroextrakcí tuhou fází (SPME)9−11. 

Plynový chromatograf UNICAM PU 4600 s plameno-
ionizačním detektorem (FID) byl opatřen kolonou SUPELCO 
SPB-20, 15 m × 0,25 mm s tlou�ťkou filmu 1 µm, jako 
zakotvená fáze byla pou�ita směs: 20 % difenyl, 80 % 
dimethylsiloxan. Výsledky byly vyhodnocovány progra-
mem �Chromatography Station for Windows CSW 
v. 1.7DLL� od firmy DATA Apex. 

Teplota injektoru byla při v�ech analýzách 250 °C. 
Teplota kolony byla v rozmezí 120�160 °C podle stanovo-
vaného analytu. Teplota detektoru byla při v�ech analý-
zách 200 °C. 

Pro ka�dou sloučeninu byla sestrojena kalibrační 
přímka jako závislost plochy píku sloučeniny na mno�ství 
sloučeniny, které bylo dávkováno na kolonu. Pro ka�dý 
bod přímky byly připraveny dva roztoky čistých sloučenin 
v toluenu o stejné koncentraci, s ka�dým roztokem byla 
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Úvod 

 
Ka�dý člověk i jeho �ivotní prostředí jsou exponováni 

látkám, které unikají do �ivotního prostředí. Jejich počet se 
neustále zvy�uje a expozice jedné látce vlastně neexistuje. 
Prostředí, včetně člověka, je vystaveno více chemickým 
látkám najednou. Za měřítko nebezpečnosti směsí chemi-
kálií � hazardu � se vět�inou pova�uje poměrný součet 
velikosti příslu�ného toxického účinku jednotlivých látek, 
nejčastěji nějakého indexu akutní toxicity. Současné půso-
bení dvou nebo více látek v�ak mů�e měnit toxicitu ka�dé 
chemikálie kvantitativně i kvalitativně. Jsou popsány různé 
typy interakcí, zejména potenciace, inhibice, antagonismus 
nebo synergismus. Tento fakt mů�e nezanedbatelným způ-
sobem ovlivnit odhad rizika expozice chemikáliím1. 

Bylo prokázáno, �e v různých souborech chemických 
látek velikost jejich toxických účinků koreluje s jejich 
rozdělovacím koeficientem mezi n-oktanol a vodu2 
u nejméně 80 % zkoumaných případů3 (analýza QSAR � 
z angl. Quantitative Structure � Activity Relationships4). 
Dnes jsou známy tisíce takových korelací, tak�e tento jev 
lze zobecnit. Pro stejný účel se jeví u�itečným i rozdělova-
cí koeficient chemikálií mezi olej a vzduch, který lze snad-
no stanovit přímo technikou plynové chromatografie5. 

V reálných podmínkách a v koncentracích, které jsou 
pro toxické působení chemikálií zajímavé, se páry a plyny 
látek ve směsích často nechovají ideálně. Předpokládáme, 
�e nacházené odchylky hodnot fyzikálně-chemických 
vlastností od ideálního chování plynů ve směsích mohou 
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provedena tři měření. Dávkován byl manuálně 1 µl vzorku 
mikrostříkačkou Hamilton. Kalibrace byla pravidelně ově-
řována po dvou měsících. Odezva detektoru byla stabilní. 

 
M i k r o e x t r a k c e  t u h o u  f á z í  

Mez detekce při pou�ití uvedené kalibrační přímky 
nebyla pro nízké koncentrace sloučeniny v plynné fázi nad 
některými vodnými roztoky směsí dostatečně vysoká. 
V těchto případech bylo nutné dávkovat na kolonu a� 
100  µl vzorku. Pro odběr vzorku z plynné fáze proto byla 
pou�ita mikroextrakce na tuhou fázi (Solid Phase Micro-
Extraction � SPME). 

Jako nejvhodněj�í pro na�e účely bylo vybráno na 
základě experimentů vlákno PDMS 100 firmy Supelco. 
Pět minut byla dostatečná doba pro sorpci na tomto vlákně 
při laboratorní teplotě. Po sorpci bylo vlákno manuálně 
zasunuto do injektoru plynového chromatografu a desor-
bováno po dobu 30 s. 

Vodné roztoky v rozmezí koncentrací vyskytujících 
se v pokusu byly připraveny rozpu�těním čistých látek ve 
100 ml redestilované vody. Tyto roztoky pak byly přelity 
do 300 ml lahví. Lahve byly uzavřeny pry�ovou zátkou, 
která byla pokryta teflonovou folií a po protřepání pone-
chány 60 min bez míchání stát při laboratorní teplotě 
(25 ± 2 °C). Bylo ověřeno, �e tato doba je dostatečná pro 
ustavení rovnová�ných koncentrací analytu mezi vodnou 
a plynnou fází. Zároveň bylo prokázáno, �e rozdíl mezi 
výsledky, které byly změřeny ve vzorku termostatovaném 
při 25 °C a výsledky vzorku bez termostatování, byl zane-
dbatelný. Teplota laboratoře se pohybovala  okolo 25 °C. 
Po 60 min byly z plynné fáze vzorky odebrány dvojím 
způsobem: za prvé mikrostříkačkou Hamilton bylo odebrá-
no 2�100 µl a dávkováno na kolonu, za druhé byl ze stejné 
láhve analyt odebrán pětiminutovou sorpcí SPME vlák-
nem. Metodou kalibrační přímky byla stanovena jak kon-
centrace analytu v plynné fázi (první druh odběru), tak 
mno�ství sloučeniny sorbované z této plynné fáze vláknem 
během 5 min (druhý způsob odběru). 

Pro v�echny čisté sloučeniny pou�ité k přípravě směsí 
v této studii pak byla konstruována závislost mno�ství 
analytu sorbovaného vláknem z plynné fáze (mol) na kon-
centraci analytu v plynné fázi tého� roztoku (mol l−1) � 
kalibrační přímka SPME (cit.12). Byla sestrojena pětibodo-
vá kalibrační přímka SPME v rozmezí dvou řádů koncent-
rací sloučeniny v kapalné fázi a pou�ívána její lineární 
část. Pro ka�dý bod kalibrace byly připraveny tři roztoky 
stejné koncentrace a z ka�dého provedeny a analyzovány 
dva odběry. Omezením byla rozpustnost analytu ve vodě. 
Stabilita funkce vlákna byla ověřována po ka�dých 200 
analýzách na dvou bodech kalibrace a pokud byl nalezen 
rozdíl proti původní hodnotě, sorpční vlákno bylo vyměně-
no. 

 
P o s t u p  p r á c e  

Byla stanovena koncentrace ka�dé z obou látek A a B 
v binární směsi v plynné fázi nad vodným roztokem směsi 
chemikálií (cgA, cgB), která byla s vodným roztokem směsi 
těchto látek v rovnováze. Koncentrace látek ve vodném 

roztoku směsi (cA + cB) sledovaly koncentrace naměřené 
jako EC50 (T.t.)8. Suma koncentrací tedy nebyla zcela kon-
stantní, ale byla měněna stejným způsobem, jako při sledo-
vání závislosti EC50 (T.t.) na molárním zlomku směsi. 

Příprava vzorků, odběr na analýzu a analýza je stejná 
jako je popsáno v kapitole �Mikroextrakce tuhou fází�. Pro 
ka�dý bod byly připraveny 3 vzorky, z ka�dého byl prove-
den jeden odběr. Bod byl měřen alespoň dvakrát, 
v rozmezí tří měsíců byla v�dy opakována celá série.  

Výsledky byly vyná�eny jako závislost normalizova-
ných distribučních koeficientů (Σc´g/Σc´l), případně nor-
malizovaných koncentrací v plynné fázi (c´g), na slo�ení 
roztoku vyjádřené molárním zlomkem R (R-grafy, cit.6,7). 

 
 

Výpočty 
 

M o l á r n í  z l o m e k ,  n o r m a l i z o v a n ý   
m o l á r n í  z l o m e k  

Tvoří-li látky A a B binární směs, pak molární zlo-
mek látky A, RA, je dán rovnicí (1): 

RA =  cA/(cA + cB)                                 (1) 
kde cA je koncentrace látky A (mol l−1) a cB koncentrace 
látky B (mol l−1) ve sledovaném  vodném roztoku binární 
směsi. 

Normalizovaný molární zlomek R´ je dán rovnicí (2):  
R´A = (cA/c0A)/[(cA/c0A) + (cB/c0B)]                   (2) 

kde c0A a c0B jsou koncentrace látky A nebo B v jejich 
roztocích o koncentraci odpovídající EC50 (T.t.). 

R-graf je graf závislosti normalizovaných měřených 
nebo vypočtených veličin, tj. koncentrace ve fázích, koefi-
cientu distribuce nebo EC50 (T.t.), na molárním zlomku R 
jedné ze slo�ek směsi6,7,13.  

 
K o n c e n t r a c e  a n a l y t u  v  p l y n n é  ( c g ,  m o l  l −1 )  
a  k a p a l n é  ( c l ,  m o l  l −1 )  f á z i  v  r o v n o v á z e ,  
d i s t r i b u č n í  k o e f i c i e n t y ,  j e j i c h  n o r m a l i -
z a c e 6 , 7  

Koncentrace analytu v plynné fázi  byla vypočtena 
z naměřené plochy píku na chromatogramu pomocí kalib-
rační přímky SPME. Koncentrace analytu ve vodné fázi po 
ustavení rovnováhy byla vypočítávána odečtením mno�-
ství, které bylo stanoveno v plynné fázi. 

Normalizace znamená vzta�ení naměřené koncentrace 
analytu A ve směsi A+B na koncentraci látky 
v jednoslo�kovém roztoku; normalizovaná koncentrace 
jednoslo�kového roztoku je v�dy 1 (jedna). Označíme-li 
koncentraci látky A ve vodném roztoku směsi A+B 
v rovnováze s plynnou fází jako clA (mol l−1) a její koncen-
traci v roztoku o  koncentraci EC50 v rovnováze s plynnou 
fází jako c0lA (mol l−1), pak normalizovaná koncentrace 
látky A ve vodném roztoku směsi v rovnováze s plynnou 
fází c´lA (bezrozměrná) je podle (3): 

c´lA = clA/ c0lA                      (3) 
a analogicky pro c´gA, c´lB a c´gB, při čem� c0gA nebo c0gB 
jsou molární koncentrace látek A a B v plynné fázi 
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v rovnováze se svým vodným roztokem o  koncentraci 
odpovídající EC50 (T.t.). 

Suma normalizovaných koncentrací obou látek A a B 
ve vodné fázi je podle (4): 

Σc´l  =  c´lA  +  c´lB                     (4) 
a analogicky pro c´g a Σc´g. 

Normalizovaný rozdělovací koeficient P´ byl počítán 
pro samostatné slo�ky směsi A a B jako (5): 

P´A = c´gA/c´lA   P´B = c´gB/c´lB                     (5) 
Normalizovaný koeficient distribuce směsi Kmix je 

definován stejně jako byl definován toxický index EC50 
(T.t.), kde příspěvky slo�ek směsi od sebe nejdou rozli�it, 
tj. poměrem součtů normalizovaných koncentrací látek A 
a B v plynné a kapalné fázi, které jsou v rovnováze (6): 

Kmix = Σc´g/ Σc´l                      (6) 
Výsledky byly vyná�eny jako závislost normalizova-

ných distribučních koeficientů (Σc´g/Σc´l), případně nor-
malizovaných koncentrací v plynné fázi (c´g), na slo�ení 
roztoku vyjádřené molárním zlomkem R (R-grafy, cit.6,7). 

 
S t a t i s t i c k é  h o d n o c e n í  

Přesnost a reprodukovatelnost plynově chromatogra-
fického měření je vyjádřena  intervalem spolehlivosti na 
úrovni α = 0,05. V grafech je vyjádřena  svislou úsečkou, 
procházející bodem, vyjadřující průměr z 6 měření. Úseč-
ka není zdánlivě uvedena, pokud nepřesahuje rozměr pří-
slu�né značky v grafu. 

V R-grafu je aditivita vyznačena přeru�ovanou čarou, 
která je rovnobě�ná s osou x a spojuje na osách y hodnoty 
normalizovaných veličin obou slo�ek (R = 0�1)  rovné 
jedné. Shoda normalizovaných koeficientů distribuce smě-
si s aditivitou distribučního pochodu mezi plynnou a ka-
palnou fází byla testována pro ka�dý bod pomocí t-testu s 
Bonferroniho korekcí na vícenásobné výběry. Významnost 
odchylek je v grafu vyznačena nad průměry  na hladině 
statistické významnosti  α  = 0,05 (*). 

Detailní popis matematických operací a testů shody je 
uveden v jiných publikovaných pracích6,14.   

 
 

Výsledky a diskuse 
 
Výsledky jsou uvedeny na obr. 1�3. Horizontální 

přeru�ovaná čára při hodnotě závisle proměnné (c´g/ c´l, 
Σc´g, Kmix, případně EC50 (T.t.)) rovné 1,0 odpovídá na 
v�ech obrázcích aditivitě. Normalizace hodnot umo�ňuje 
porovnávat veličiny v absolutní hodnotě i značně rozdílné 
(rozdělovací koeficienty), sčítat do jednoho čísla příspěvky 
obou chemikálií ve směsi a ty porovnávat při různých mo-
lárních zlomcích (Σ c´g, Kmix). Pokud je normalizovaná 
hodnota součtu příspěvků chemikálií v její hodnotě rovna 
1,0, není tato veličina chemikálií ve směsi ovlivněna a její 
příspěvky jsou v součtu aditivní. Pokud je od hodnoty 1,0 
rozdílná, znamená to odchylku od aditivity. 

Stanovené rozdělovací koeficienty (poměr mezi nor-
malizovanou koncentrací jednotlivých chemikálií v plynné 

Obr. 1. Závislost normalizovaných rozdělovacích koeficientů 
chemikálií v binární směsi (c´g/c´l) na normalizovaném molár-
ním zlomku benzenu R´benzen (R-graf); a) binární směs benzenu 
s ethanolem ■ benzen, ○ ethanol, b) binární směs benzenu 
s anilinem ■ benzen, ○ anilin, c) binární směs benzenu 
s nitrobenzenem ■ benzen,○ nitrobenzen. Čárkovaná vodorovná 
čára označuje normalizované hodnoty, pokud se chemikálie ve 
směsi navzájem neovlivňují (1,0). Svislá úsečka představuje in-
terval spolehlivosti průměru na hladině α = 0,05 
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fázi c´g  a ve vodné fázi c´l) v závislosti na normalizova-
ném molárním zlomku vůči benzenu R´benzen jsou uvedeny 
graficky na obr. 1a, b, c (a − vodný roztok benzenu 
s ethanolem, b −  benzenu s anilinem, c − benzenu 
s nitrobenzenem). 

Z obr. 1a je zřejmé, �e rozdělovací koeficient benzenu 
je závislý na přítomnosti ethanolu v systému. Jeho hodnota 
od hodnoty při R´benzen = 1,0  (normalizovaný rozdělovací 
koeficient nutně rovný 1,0) výrazně stoupá k hodnotě pře-
vy�ující 2 při R´benzen pod 0,1. Hodnota pro rozdělovací 
koeficient ethanolu se ve směsi statisticky významně li�í 
a� pro hodnoty R´benzen > 0,7. Lze konstatovat, �e v této 
směsi se její slo�ky významně ovlivňují. 

V případě binárních směsí benzenu s anilinem nebo 
nitrobenzenem tomu tak zdaleka není. V obou případech 
(obr. 1b a 1c) je hodnota rozdělovacího koeficientu benze-
nu poněkud sní�ena, s rostoucím R´benzen stoupá ke své 
normalizované hodnotě 1,0. Zatímco rozdělovací koefici-
ent nitrobenzenu (obr. 1c)  se li�í od své hodnoty v čistém 
stavu při R´benzen > 0,9, rozdělovací koeficient anilinu má 
tendenci být vy��í, zejména v oblasti R´benzen = 0,4�0,7. 

Významné změny vykazuje suma normalizovaných 
koncentrací  v plynné fázi nad vodným roztokem binární 
směsi Σ c ´g (viz obr. 2a, b, c). V případě směsi benzenu 
s ethanolem (obr. 2a) je součet normalizovaných koncent-
rací benzenu a ethanolu v plynné fázi a� dvojnásobně vy��í 
(R´benzen = 0,6 a� 0,8), v případě směsí benzenu s anilinem 
(obr. 2b) a benzenu s nitrobenzenem (obr. 2c) a� o 30 % 
ni��í. 

Cílem práce bylo testovat aditivitu koncentrací slo�ek 
roztoku v rozdělovacím procesu mezi dvě fáze a porovnat 
koeficienty distribuce chemikálií mezi jejich vodné rozto-
ky a plynnou fází nad nimi, Kmix, pro různé molární zlom-
ky směsi a konfrontovat je se závislostmi EC50 (T.t.). To 
zobrazuje obr. 3a, b, c pro stejné binární směsi s benzenem 
(a − s ethanolem, b −  s anilinem, c − s nitrobenzenem) 
jako na obr. 1 a 2. Odchylka od aditivity na statistické 
hladině významnosti α = 0,05  je vyznačena u ka�dé směsi 
hvězdičkou: U binární směsi benzenu s ethanolem R-graf 
pro Kmix téměř sleduje R-graf pro EC50 (T.t.) (obr. 3a). 
Lze konstatovat, �e ani biologická, ani fyzikálně-chemická 
vlastnost sloučenin v binární směsi není pro v�echny měře-
né poměry chemikálií ve směsi aditivní. 

U směsi benzenu s anilinem nejsou příspěvky chemi-
kálií k akutní toxicitě měřené jako EC50 (T.t.) v celém 
rozsahu molárních zlomků aditivní (obr. 3b), zda je tomu 
tak i v případě hodnoty Kmix, je obtí�né rozhodnout. �ád-
nou zákonitost ve významnosti odchylek nebo shody 
s aditivním chováním mezi  směsmi s různými poměry 
chemikálií ve směsi  nelze vysledovat. Benzen 
s nitrobenzenem ve směsi se při akutní toxicitě (EC50 
(T.t.)) chovají aditivně, v případě Kmix je to opět sporné. 
Důvodem jsou nejspí�e nejednotné experimentální pod-
mínky při analýze. Při rozdílech, o které patrně jde, je zís-
kání dostatečně přesných údajů zatím obtí�né, v případě 
testování akutní toxicity téměř nemo�né. 

Diskutovat je nutné rovně� otázku stanovení distribu-
ce chemikálií mezi vodným roztokem a jeho plynnou fází. 

Obr. 2. Závislost součtu normalizovaných koncentrací obou 
chemikálií v binární směsi v plynné fázi nad vodným rozto-
kem směsi v rovnováze (Σc´g )   na normalizovaném molárním 
zlomku R´benzen; a) binární směs benzenu s ethanolem, b) binární 
směs benzenu s anilinem, c) binární směs benzenu s nitro-
benzenem. Čárkovaná vodorovná čára spojuje normalizované 
koncentrace (1,0), pokud se chemikálie ve směsi navzájem neo-
vlivňují a jejich tense par jsou aditivní. Svislé úsečky představují 
interval spolehlivosti průměru na hladině α = 0,05  
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Ta se měřila při koncentracích chemikálií ve vodných roz-
tocích při koncentracích, které odpovídaly EC50 (T.t.). 
Mohlo by se tedy zdát, �e Kmix pouze sleduje tuto koncent-
rační závislost. �e to není převa�ující faktor pro závislost 
Kmix na R´benzen, prokazuje obr. 1a, kde je vidět, �e závis-
losti rozdělovacích koeficientů benzenu a ethanolu na R´ 
mají zcela odli�ný charakter a výsledný R-graf pro Kmix 
směsi je výsledkem a� jejich �součtu�. Opět  zřejmě jde o 
vzájemné ovlivnění chemikálií ve směsi. Pro potvrzení 
této skutečnosti je studium závislosti koeficientu distribuce 
Kmix i jednotlivých rozdělovacích koeficientů chemikálií 
na celkové koncentraci chemikálií ve v�ech uvedených 
směsích náplní dal�í práce. 

 
 

Závěr 
 
Při vyu�ití koncepce a technik analýzy QSAR se uka-

zuje, �e vedle distribuce chemikálií mezi jejich kapalnými 
binárními směsmi a plynnou fází nad nimi (grafy nazvané 
�nů�ky�)14−16 i R-graf distribuce těchto chemikálií mezi 
jejich vodnými roztoky a plynnou fází lze vyu�ít pro simu-
laci změn v akutní toxicitě chemikálií, jsou-li v binární 
směsi. Tato situace se více blí�í podmínkám testování 
akutní toxicity na oligochaete Tubifex tubifex jako EC50 
(T.t.) zástavy jejich pohybu, které se provádí ve vodných 
roztocích. V případě binární směsi benzenu s ethanolem 
jsou odchylky od aditivity příspěvků chemikálií k EC50 
(T.t.) srovnatelné s odchylkami v koeficientu distribuce 
Kmix a v obou případech ke vzájemnému ovlivnění opravdu 
dochází. V této práci �lo pouze o prezentaci naměřených 
údajů a porovnání s údaji o akutní toxicitě. Hledání souvis-
lostí a zobecňování na násobné směsi by byla jen spekula-
ce. 

 
 

S e z n a m  s y m b o l ů  
 
cg  koncentrace v plynné fázi v rovnováze 

(mol l−1) 
cl  koncentrace v kapalné fázi v rovnováze 

(mol l−1) 
clA  koncentrace látky A v kapalné fázi v rovno-

váze (mol l−1) 
cgB  koncentrace látky B v plynné fázi v rovno-

váze (mol l−1) 
c´  normalizovaná koncentrace (bezrozměrná) 
Σc´g   součet normalizovaných molárních koncen-

trací obou chemikálií ve směsi v plynné fázi 
v rovnováze 

Σc´l součet normalizovaných molárních koncen-
trací obou chemikálií ve směsi v kapalné 
fázi v rovnováze 

c0gA  molární koncentrace látky A v plynné fázi 
v rovnováze nad vodným roztokem  této 
látky A 

c0lB  molární koncentrace látky B v kapalné fázi 

Obr. 3. Závislost normalizovaného koeficientu distribuce Kmix  
chemikálií v binární směsi  na normalizovaném molárním 
zlomku R´benzen a porovnání se stejnou závislostí indexu akut-
ní toxicity EC50 (Tubifex tubifex); a) binární směs benzenu 
s ethanolem, b) binární směs benzenu s anilinem, c) binární směs 
benzenu s nitrobenzenem. Symbol ■ koeficient distribuce Kmix, 
○ EC50 (T.t.). Čárkovaná vodorovná čára spojuje normalizované 
hodnoty (1,0), pokud se chemikálie ve směsi navzájem neovliv-
ňují. Svislé úsečky představují interval spolehlivosti průměru na 
úrovni α = 0,05. Významnost odchylek Kmix od aditivity na hladi-
ně statistické významnosti α = 0,05 je vyznačena nad dotyčnými 
průměry hvězdičkou 
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(ve vodném roztoku) této látky B v rovno-
váze s plynnou fází 

EC50 (T.t.)  efektivní koncentrace látek, která způsobí 
inhibici pohybu u 50% jedinců testovaného 
souboru (mol l−1)8 

EC50´   normalizovaná efektivní koncentrace látek, 
která způsobí inhibici pohybu 50% jedinců  
testovaného souboru (bezrozměrné)6−8  

Kmix  normalizovaný koeficient distribuce chemi-
kálií v binární směsi mezi dvě nemísitelné 
fáze; v tomto případě mezi vodný roztok 
a plynnou fázi (viz rov. 6) 

PA   rozdělovací  koeficient látky A mezi kapal-
nou a plynnou fázi 

P´A  normalizovaný rozdělovací koeficient látky 
A mezi kapalnou a plynnou fázi 

RA  molární zlomek látky A v binární směsi 
solutů  

R´A  normalizovaný molární zlomek látky A 
v binární směsi solutů 

R-graf  závislost závislé veličiny na molárním 
zlomku 
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J. Reitmajera, L. Feltla, Z. Rothb, and M. Tichýb 

(a Faculty of Natural Science, Charles University, Prague, 
b National Institute of Public Health, Prague): Distribu-
tion of Components of Binary Mixtures between Aque-
ous and Gaseous Phases 

 
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. 

 

 


