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AVALIAÇÃO SOLICITADA: Determinação do Coeficiente de partição nas 
fases octanol/água (Log Kow) 

 

DADOS DA AMOSTRA 

 
  Identificação da amostra pelo solicitante: CYBERBASE LE – Lote 169/13 

                                                                   Data: 19/11/2012 
 

Código de entrada no Labtox: L951712           Data de entrada: 21/11/2012 

 

Composição de n-Alcanos da amostra: 
 

 
n-Alcanos 

 
mg/kg 

 
n-C12 

 
192 

 
n-C13 

 
2604 

 
n-C14 

 
5967 

 
n-C15 

 
9555 

 
n-C16 

 
8457 

 
n-C17 

 
8001 

 
n-C18 

 
7077 

 
n-C19 

 
5743 

 
n-C20 

 
3187 

 
n-C21 

 
1472 

 
n-C22 

 
646 

 
n-C23 

 
230 

 
n-C24 

 
94 

                       Obs:  Análise de n-alcanos realizada no Laboratório Innolab  
                                (Anexo I – Lab n° 13/0292). 
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1 – OBJETIVO 
 

Este relatório apresenta o valor do coeficiente de partição nas fases 

octanol/água do produto (expresso como log Kow), estimado com o auxílio do 

programa ALOGPS 2.1.  

O coeficiente de partição de uma substância química nas fases octanol / 

água (Kow) é um importante parâmetro em estudos de efeitos desta substância 

nos ambientes aquáticos, devido à alta correlação apresentada entre este e a 

bioacumulação em peixes (OECD 117). 

O cálculo do log Kow pode ser uma alternativa à determinação 

experimental, quando esta não é possível, em função das características da 

amostra. O programa calcula os valores de log Kow com base na soma das 

contribuições dos fragmentos que compõem o composto, a partir da fórmula 

estrutural da molécula, conforme o anexo da norma OECD 117.  

 

2 – RESULTADOS 

 
A tabela I apresenta o percentual dos alcanos presentes na amostra, os 

seus respectivos valores de log Kow e o valor de log Kow da amostra calculado 

a partir destes. 

 
Tabela I: Concentração e percentual de alcanos presente na amostra, seus respectivos 

valores de log Kow, estimados com auxílio do programa ALOGPS 2.1, e o 
valor de log Kow da amostra, calculado a partir destes. 

 
 

n-Alcanos 
 

Log 
Kow* 

 
Kow 

 
Concentração 

(mg/kg) 

 
%  
 

 
Peso Kow 

 
n-C12 5,99 977237,22 192 0,004 3525,21 

 
n-C13 6,42 2630267,99 2604 0,049 128684,22 

 
n-C14 6,94 8709635,90 5967 0,112 976428,32 

 
n-C15 7,37 23442288,15 9555 0,180 4208380,71 

 
n-C16 7,83 67608297,54 8457 0,159 10742383,70 

 
n-C17 8,25 177827941,00 8001 0,150 26731824,44 

 
n-C18 8,69 489778819,37 7077 0,133 65122869,04 

 
n-C19 9,09 1230268770,81 5743 0,108 132746520,45 
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n-C20 9,51 3235936569,30 3187 0,060 193761011,67 

 
n-C21 9,90 7943282347,24 1472 0,028 219680819,45 

 
n-C22 10,32 20892961308,54 646 0,012 253581080,42 

 
n-C23 10,70 50118723362,73 230 0,004 216576916,36 

 
n-C24 11,11 128824955169,31 94 0,002 227516125,62 

 Total 53225 100% 1351776570 
                                         *Valores obtidos em 30/01/2013. Log 

Kow 
 

9,131 
 
 

Os valores estimados para a mistura de n-alcanos, presentes na amostra, 

variaram de 5,99 a 11,11 com predominância de valores ≥ 6.  Como o método 

OECD 107 se aplica a valores de log Kow entre -2 a 4, e o método OECD 117 

se aplica a valores de log Kow de 0 a 6, o cálculo experimental utilizando as 

duas metodologias, provavelmente não seria possível. 

O valor de log Kow da amostra, calculado a partir dos valores de log 

Kow dos n-alcanos presentes na amostra, foi de 9,131. 

 

HISTÓRICO DE REVISÕES  
 

Nº da 
revisão 

Responsável Data Alterações realizadas 

03 
Maria Cristina 

Maurat 
24/03/2016 

- Alteração do nome da amostra de Fluido 
EDC 95-11 para CYBERBASE LE. 

- Foi acrescentado o número do Lote na 
identificação da amostra (Lote: 169/13). 

 

 

GARANTIA DOS RESULTADOS 

 Os dados apresentados neste laudo são confidenciais e referem-se 

unicamente aos resultados estimados para a amostra acima citada.   

 Este laudo só pode ser reproduzido por completo.  A reprodução de 

partes deste, só pode ser realizada com autorização escrita do Labtox. 
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Responsável Técnico: 
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Diretora 

 
 

Rio de Janeiro, 24 de março de 2016. 
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ANEXO I 
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