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บทคัดย่อ
	มลพิษทางดิน เป็นหนึ่งในมลพิษที่ได้รับผลกระทบจากการกระทำของธรรมชาติและมนุษย์ ซึ่งส่วนใหญ่เกิดจากการใช้ยาฆ่าแมลง และปุ๋ยเคมี เพื่อให้พืชออกผลผลิตและเติบโตมาอย่างงดงาม แต่ก็ทำให้ดินนั้นได้ดูดซับสารเคมีเอาไว้ ในงานวิจัยนี้จึงได้ศึกษาหาสมบัติของสารเคมีที่มีผลต่อการดูดซับสารของดิน และหาแบบจำลองเพื่อทำนายค่าสัมประสิทธิ์การดูดซับสารของดิน (KOC) ด้วยเทคนิคการหาความสัมพันธ์เชิงปริมาณระหว่างโครงสร้างกับสมบัติ (QSPR) โดยเริ่มจากการนำสารทั้งหมดจำนวน 1,330 สาร มาสร้างโครงสร้าง 3 มิติ และทำการคำนวณปรับโครงสร้างด้วยวิธีเซมิ-เอ็มพิริกัล พีเอ็ม 7 จากนั้นนำมาคำนวณค่าสมบัติทางเคมีกายภาพ จำนวนรวม 1,536 สมบัติ ใช้วิธีการวิเคราะห์การถดถอยเชิงเส้นพหุคูณในการหาสมบัติของสารที่มีผลต่อการดูดซับสารเคมีของดิน และสร้างแบบจำลอง QSPR ซึ่งแบบจำลองที่ได้มีความสัมพันธ์และประสิทธิภาพที่ดีในการทำนาย โดยมีค่า r2 = 0.761 และ q2 = 0.761
คำสำคัญ:	มลพิษทางดิน  ความสัมพันธ์เชิงปริมาณระหว่างโครงสร้างกับสมบัติ  ค่าสัมประสิทธิ์ของการดูดซับสารของดิน  สมบัติทางเคมีกายภาพ


Prediction of soil sorption coefficient of chemicals by molecular modeling technique
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ABSTRACT
	Soil pollution is one of the pollutions caused by nature and human activities, which are mostly the use of insecticide and chemical fertilizer to make plants grow well and produce more products. However, these chemicals are absorbed by soil. In this research work, properties of chemical compound affecting soil sorption were analyzed, and model that can predict soil sorption coefficient of chemicals (KOC) was examined by using quantitative structure property relationship (QSPR) technique. Totally 1,330 compounds were selected, and their three-dimensional structures were constructed. Semi-empirical PM7 method was used for geometry optimization calculations. A total of 1,536 physicochemical properties were computed. Multiple linear regression was employed to analyze properties of compound affecting soil sorption and to find QSPR model. The obtained model has a good relationship and predictive ability with r2 = 0.761 and q2 = 0.761.
Keywords: 	soil pollution, quantitative structure property relationship, soil sorption coefficient, physicochemical property


บทนำ
	ในปัจจุบันมีสารเคมีจำนวนมากที่ถูกส่งผ่านลงไปสู่ดินผ่านกระบวนการต่าง ๆ ทั้งที่เกิดขึ้นเองตามธรรมชาติ ได้แก่ ฝนกรด แผ่นดินไหว สึนามิ และเกิดจากกิจกรรมของมนุษย์ ได้แก่ การฝังกลบขยะ การทำเหมืองแร่ การใช้ปุ๋ย การทิ้งขยะ และของเสียจากโรงงานอุตสาหกรรม การใช้ยาฆ่าแมลงหรือยากำจัดวัชพืชเพื่อป้องกันพืชผลเสียหายจากแมลงและศัตรูพืช 
โดยกิจกรรมเหล่านี้ทำให้มีสารเคมีตกค้างในดินเป็นจำนวนมาก จนก่อให้เกิดมลพิษทางดินอันจะส่งผลเสียต่อพืชและสิ่งมีชีวิตต่าง ๆ ที่อาศัยอยู่ในดิน และท้ายที่สุดก่อให้เกิดอันตรายต่อสุขภาพของสัตว์และมนุษย์ นักวิจัยจึงสนใจศึกษาหาว่าสารเคมี    แต่ละชนิดจะถูกดูดซับไว้ในดินได้ในปริมาณมากน้อยเพียงใด เพื่อใช้เป็นข้อมูลสำหรับการวางแผนและควบคุมปริมาณสารเคมีที่ตกค้างในดิน รวมทั้งใช้ในการประเมินค่าความเสี่ยงของผลกระทบต่อสิ่งแวดล้อมของสารเคมีแต่ละชนิด อย่างไรก็ตามการทำการทดลองเพื่อวัดปริมาณสารเคมีที่ถูกดูดซับของดินต้องมีค่าใช้จ่ายทั้งเรื่องเครื่องมือ สารเคมี และต้องใช้เวลาในการวิเคราะห์ ดังนั้นจึงได้มีการใช้เทคนิคการวิเคราะห์หาความสัมพันธ์เชิงปริมาณระหว่างโครงสร้างกับสมบัติ (Quantitative Structure Property Relationship, QSPR) มาช่วยในการทำนายค่าการดูดซับ ซึ่งจะทำให้สามารถทำนายค่าได้อย่างสะดวกและรวดเร็ว ทำให้ประหยัดเวลาและเงินทุนได้เป็นอย่างมาก
	ความสัมพันธ์เชิงปริมาณระหว่างโครงสร้างกับสมบัติ เป็นเทคนิคทางสารสนเทศทางเคมีที่เกี่ยวกับการสร้างแบบจำลองทางคณิตศาสตร์ที่แสดงความสัมพันธ์เชิงปริมาณระหว่างโครงสร้างของสารกับสมบัติของสาร ซึ่งวิธีนี้จะเป็น     การแสดงออกของโมเลกุลผ่านค่าตัวเลขต่าง ๆ เรียกค่าตัวเลขที่แสดงออกว่า “ตัวบ่งชี้ (descriptor)” หลังจากนั้นจะใช้ตัวบ่งชี้เพื่อคำนวณสมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุล โดยแบบจำลอง QSPR จะให้ค่าที่มีประสิทธิภาพในการประมาณค่าสมบัติ   ทางเคมีกายภาพ เช่น ค่าคงที่การแตกตัว ความสามารถในการละลาย ไดโพลโมเมนต์ เป็นต้น
	สารอินทรีย์ในดินมีความสามารถในการดูดซับสารเคมีที่ชอบละลายในไขมัน ซึ่งการดูดซับสารเคมีของดินนิยมวัดค่าในรูปของค่าสัมประสิทธิ์การดูดซับสารของดิน (organic carbon-water partition coefficient, Koc) จากอัตราส่วนระหว่างความเข้มข้นของสารเคมีในดินที่ละลายอยู่ในชั้นสารอินทรีย์ (CSOC) ต่อความเข้มข้นของสารเคมีที่ละลายในน้ำ (CW) ดังสมการ

[bookmark: _Hlk135733467]จากสมการข้างต้น จะพบว่าค่าสัมประสิทธิ์การดูดซับสารของดิน (Koc) น่าจะมีความสัมพันธ์กับค่าสัมประสิทธิ์       การกระจายของสารในชั้นน้ำมันกับน้ำ (octanol-water partition coefficient, log P) ซึ่งงานวิจัยบางส่วนใช้สมบัติ log P เป็นพารามิเตอร์ในการสร้างแบบจำลอง แต่ก็มีงานวิจัยอื่น ๆ ที่ไม่ได้ใช้ log P เป็นพารามิเตอร์ ทำให้แบบจำลอง QSPR        มีความแตกต่างที่หลากหลาย โดยงานวิจัยที่ได้ศึกษาหาแบบจำลอง QSPR ในการทำนายค่าสัมประสิทธิ์การดูดซับสารของดินมีอยู่หลายงาน มีการใช้พารามิเตอร์ที่หลากหลายและแตกต่างกัน เช่น งานของ Eduardo และคณะในปี ค.ศ. 2003 ได้สร้างแบบจำลอง QSPR ของสารจำนวน 82 สาร โดยใช้พารามิเตอร์จำนวน 5 ตัว ได้แก่ จำนวนวงเบนซีน มวลโมเลกุล จำนวนอะตอมของไนโตรเจน ออกซิเจน และซัลเฟอร์ แต่งานของ Carlos และคณะในปี ค.ศ. 2019 ได้สร้างแบบจำลอง QSPR ของสารจำนวน 639 สาร โดยใช้พารามิเตอร์แค่เพียงตัวเดียว คือ AlogPs ดังนั้นผู้วิจัยจึงต้องการศึกษาหาว่าสมบัติใดของสารเคมีที่มีผลต่อค่าการดูดซับ และสร้างแบบจำลอง QSPR สำหรับกลุ่มสารที่มีจำนวนมากยิ่งขึ้น
	ดังนั้นคณะผู้วิจัยมีความสนใจที่จะศึกษาหาแบบจำลองทางคณิตศาสตร์ที่สามารถทำนายค่าสัมประสิทธิ์ของการ   ดูดซับของการดูดสารเคมีของดิน โดยการศึกษาตัวแปรต่าง ๆ ของสารทั้งหมด ด้วยเทคนิคความสัมพันธ์เชิงปริมาณระหว่างโครงสร้างกับสมบัติ เพื่อทราบตัวแปรที่เป็นปัจจัยต่อการดูดซับสารเคมีของดิน
วัตถุประสงค์การวิจัย
	ในการศึกษาครั้งนี้มีวัตถุประสงค์การวิจัย ประกอบด้วย
1. เพื่อศึกษาหาสมบัติของสารเคมีที่มีผลต่อการดูดซับสารของดิน
2. เพื่อศึกษาหาแบบจำลองในการทำนายค่าสัมประสิทธิ์การดูดซับสารของดิน
วิธีดำเนินการวิจัย
1. เครื่องมือที่ใช้การทำวิจัย
	1.1 เครื่องคอมพิวเตอร์
	1.2 โปรแกรม HyperChem 8.0
	1.3 โปรแกรม MOPAC 2016
	1.4 โปรแกรม Materials studio
	1.5 โปรแกรม Mordred
2. การเก็บรวบรวมข้อมูล และการวิเคราะห์ข้อมูล
	2.1 ค้นคว้า ศึกษาเอกสาร และรวบรวมข้อมูลต่าง ๆ ที่เป็นผลจากการทดลอง ได้แก่ ชื่อสารเคมี โครงสร้างของสารเคมี ค่าสัมประสิทธิ์การดูดซับสารของดิน (log Koc) จากบทความในวารสารทางวิชาการตั้งแต่ปี ค.ศ. 1994 – 2019 จำนวนรวม 1,330 สาร
	2.2 สร้างโครงสร้าง 3 มิติของสารทั้ง 1,330 สารด้วยโปรแกรม HyperChem ทำการคำนวณปรับโครงสร้างเสถียรโดยใช้วิธีเซมิ-เอมพิริกัล พีเอ็ม 7 ด้วยโปรแกรม MOPAC 2016 และคำนวณสมบัติทางเคมีกายภาพ (physicochemical properties) ของสารแต่ละตัวโดยใช้โปรแกรม Materials studio และ Mordred จำนวนรวม 1,536 สมบัติ
	2.3 ทำการแบ่งสารออกเป็น 2 กลุ่ม ได้แก่ กลุ่มทดลอง (training set) จำนวน 930 สาร และกลุ่มทดสอบ (test set) จำนวน 400 สาร นำสารในกลุ่มทดลองมาทำการวิเคราะห์เพื่อหาว่าสมบัติของสารที่คำนวณได้จากข้อ 2.2 มีสมบัติใดที่มีผลต่อการดูดซับสารเคมีของดิน จากนั้นทำการสร้างแบบจำลอง QSPR โดยใช้สมบัตินี้ โดยใช้วิธีการวิเคราะห์การถดถอยเชิงเส้นพหุคูณ (Multiple linear regression, MLR) ด้วยโปรแกรม Materials studio
	2.4 นำแบบจำลองที่สร้างได้มาตรวจสอบประสิทธิภาพ โดยนำแบบจำลองนั้นไปทำนายค่าสัมประสิทธิ์การดูดซับ  สารของดินของสารในกลุ่มทดสอบ แล้วเปรียบเทียบกับค่าจริงจากการทดลอง
	2.5 เมื่อได้แบบจำลองเชิงคณิตศาสตร์แล้ว ทำการปรับแบบจำลองที่มีประสิทธิภาพในการทำนายที่ดีที่สุด
ผลการวิจัย
1. การแบ่งสารออกเป็นกลุ่มทดลองและกลุ่มทดสอบ
	หลังจากที่คำนวณสมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุล การเลือกสารที่จะมาใช้เป็นกลุ่มทดลอง สามารถทำได้โดยสร้างกราฟระหว่างจำนวนสารกับช่วงค่าสัมประสิทธิ์ของการดูดซับของดิน เพื่อดูการกระจายตัวของสาร แล้วทำการเลือกสารแบบสุ่มในแต่ละช่วง เพื่อให้สารในกลุ่มทดสอบมีการกระจายตัวแบบปกติ (Normal distribution) ซึ่งในงานวิจัยนี้ประกอบด้วยสารในกลุ่มแอลเคน แอลคีน แอลไคน์ แอลกอฮอล์ อีเทอร์ สารประกอบคาร์บอนิล เอมีน เบนซีนและอนุพันธ์ สารประกอบเฮเทอโรไซคลิก สารประกอบโพลีไซคลิกอะโรมาติกไฮโดรคาร์บอน และกลุ่มโลหะออร์กาโนต่าง ๆ มีโครงสร้างทั้งหมด 1,330 สาร ซึ่งแบ่งออกเป็นกลุ่มทดลองจำนวน 930 สาร และกลุ่มทดสอบจำนวน 400 สาร
2. การสร้างความสัมพันธ์เชิงปริมาณระหว่างโครงสร้างกับสมบัติของสาร
 	ในการสร้างความสัมพันธ์เชิงปริมาณระหว่างโครงสร้างกับสมบัติของสาร จะใช้สมบัติทางเคมีกายภาพที่คำนวณ     ได้จากโปรแกรม Materials studio จำนวน 24 ตัวแปร และโปรแกรม Mordred จำนวน 1,519 ตัวแปร ในการสร้างความสัมพันธ์
	2.1 การสร้างความสัมพันธ์โดยใช้สมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุลที่คำนวณด้วยโปรแกรม Materials studio
		2.1.1 สร้างความสัมพันธ์โดยใช้สมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุลจำนวน 1 สมบัติ
			การสร้างความสัมพันธ์เชิงปริมาณระหว่างโครงสร้างกับสมบัติของสาร โดยใช้สมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุลจำนวน 1 สมบัติ ได้แก่ AlogP98 มีค่า r2 = 0.757 และ q2 = 0.756
แบบจำลองที่ 1	log KOC =  0.579 * AlogP98 + 1.231
A
B








ภาพที่ 1 การเปรียบเทียบค่า log KOC จากการทดลองและการทำนายของ (A) กลุ่มทดลอง และ (B) กลุ่มทดสอบ
		2.1.2 สร้างความสัมพันธ์โดยใช้สมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุลจำนวน 17 สมบัติ
			การสร้างความสัมพันธ์เชิงปริมาณระหว่างโครงสร้างกับสมบัติของสาร โดยใช้สมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุลจำนวน 17 สมบัติ พบว่า มีสมบัติที่เกี่ยวข้องกับความสัมพันธ์ 4 สมบัติ ได้แก่ AlogP98, Hydrogen bond acceptor, Molecular flexibility และ Zagreb index มีค่า r2 = 0.800 และ q2 = 0.783
แบบจำลองที่ 2    log KOC  =	0.493 * AlogP98 - 0.0981 * Hydrogen bond acceptor + 
0.0252 * Molecular flexibility + 0.00569 * Zagreb index + 1.366
A
B








ภาพที่ 2 การเปรียบเทียบค่า log KOC จากการทดลองและการทำนายของ (A) กลุ่มทดลอง และ (B) กลุ่มทดสอบ



		2.1.3 สร้างความสัมพันธ์โดยใช้สมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุลจำนวน 24 สมบัติ
			การสร้างความสัมพันธ์เชิงปริมาณระหว่างโครงสร้างกับสมบัติของสาร โดยใช้สมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุลจำนวน 24 สมบัติ พบว่า มีสมบัติที่เกี่ยวข้องกับความสัมพันธ์ 6 สมบัติ ได้แก่ AlogP98, Hydrogen bond acceptor, Rotatable bond, Total dipole, Quadrupole zz และ Wiener index มีค่า r2 = 0.802 และ q2 = 0.792
แบบจำลองที่ 3   log KOC  =	0.564 * AlogP98 – 0.0669 * Hydrogen bond acceptor – 
0.0225 * Rotatable bonds – 0.0441 * Total dipole + 
0.00777 * Quadrupole zz + 0.000336 * Wiener index + 1.538
A
B








ภาพที่ 3 การเปรียบเทียบค่า log KOC จากการทดลองและการทำนายของ (A) กลุ่มทดลอง และ (B) กลุ่มทดสอบ
	2.2 การสร้างความสัมพันธ์โดยใช้สมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุลที่คำนวณด้วยโปรแกรม Mordred
		2.2.1 สร้างความสัมพันธ์โดยใช้สมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุลจำนวน 1 สมบัติ
			การสร้างความสัมพันธ์เชิงปริมาณระหว่างโครงสร้างกับสมบัติของสาร โดยใช้สมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุลจำนวน 1 สมบัติ พบว่า มีสมบัติที่เกี่ยวข้องกับความสัมพันธ์ 1 สมบัติ ได้แก่ SlogP มีค่า r2 = 0.761 และ q2 = 0.761
แบบจำลองที่ 4	log KOC = 0.636 * SlogP + 1.152A
B









ภาพที่ 4 การเปรียบเทียบค่า log KOC จากการทดลองและการทำนายของ (A) กลุ่มทดลอง และ (B) กลุ่มทดสอบ
		2.2.2 สร้างความสัมพันธ์โดยใช้สมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุลจำนวน 1,519 สมบัติ
			การสร้างความสัมพันธ์เชิงปริมาณระหว่างโครงสร้างกับสมบัติของสาร โดยใช้สมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุลจำนวน 1,519 สมบัติ พบว่ามีสมบัติที่เกี่ยวข้องกับความสัมพันธ์ 6 สมบัติ ได้แก่ MDEO-11, IC0, nHRing, SlogP, nG12FAHRing และ C3SP3 มีค่า r2 = 0.803 และ q2 = 0.794
แบบจำลองที่ 5   log KOC  = 	0.326 * MDEO-11 – 0.931 * IC0 + 0.150 * nHRing + 0.629 * SlogP + 
1.362 * nG12FAHRing – 0.140 * C3SP3 + 2.434
A
B








[bookmark: _GoBack]ภาพที่ 5 การเปรียบเทียบค่า log KOC จากการทดลองและการทำนายของ (A) กลุ่มทดลอง และ (B) กลุ่มทดสอบ
ตารางที่ 1 การเปรียบเทียบตัวแปร ค่า r2 และค่า q2 ของสมการทั้ง 5 สมการ
	แบบจำลอง
	ตัวแปร
	r2
	q2

	1
	AlogP98
	0.757
	0.756

	2
	AlogP98, Hydrogen bond acceptor, Molecular flexibility, Zagreb index
	0.800
	0.783

	3
	AlogP98, Hydrogen bond acceptor, Rotatable bonds, 
Total dipole, Quadrupole zz, Wiener index
	0.802
	0.792

	4
	SlogP
	0.761
	0.761

	5
	SlogP, MDEO-11, IC0, nHRing, nG12FAHRing, C3SP3
	0.803
	0.794



	ตารางที่ 1 แสดงให้เห็นแบบจำลองทั้ง 5 แบบ สมบัติทางเคมีกายภาพของโมเลกุลในแบบจำลองที่ 1-3 คำนวณจากโปรแกรม Materials studio และในแบบจำลองที่ 4-5 คำนวณจากโปรแกรม Mordred เมื่อเปรียบเทียบแบบจำลองทั้ง 5 แบบ พบว่าแบบจำลองที่มีค่าทางสถิติสูงที่สุดคือ แบบจำลองที่ 5 อย่างไรก็ตามแบบจำลองนี้ใช้ตัวแปร 6 ตัวแปร และเมื่อเทียบกับแบบจำลองที่ 4 ซึ่งใช้ตัวแปรเพียง 1 ตัว และมีค่าทางสถิติที่ไม่แตกต่างอย่างมีนัยสำคัญ จึงทำให้เลือกแบบจำลองที่ 4 ซี่งใช้ตัวแปรเพียง 1 ตัว คือ SlogP นอกจากนั้นสมบัติทางเคมีกายภาพนี้ยังสามารถคำนวณได้จากโปรแกรม Mordred ซึ่งเป็นโปรแกรมฟรี จึงทำให้นักวิจัยสามารถใช้งานได้อย่างสะดวก ไม่มีข้อจำกัดเรื่องค่าใช้จ่ายของโปรแกรม
3. การเปรียบเทียบค่า r2 ของสารแต่ละกลุ่มโดยใช้แบบจำลองที่ 4 และ 5
	เนื่องจากแบบจำลองที่ 4 สร้างขึ้นสำหรับสารที่มีโครงสร้างหลากหลายกลุ่ม ผู้วิจัยจึงสนใจที่จะศึกษาว่าหากทำการแยกสารออกเป็นแต่ละกลุ่มโครงสร้าง การใช้สมบัติ SlogP เพียงสมบัติเดียวจะยังคงให้แบบจำลองที่มีประสิทธิภาพดี หรือการเพิ่มสมบัติอื่น ๆ เข้าไปจะทำให้ได้แบบจำลองที่มีประสิทธิภาพสูงขึ้น ดังนั้นจึงได้นำตัวแปรของแบบจำลองที่ 5 ได้แก่ MDEO-11, IC0, nHRing, SlogP, nG12FAHRing และ C3SP3 มาสร้างความสัมพันธ์กับสารในแต่ละกลุ่มโครงสร้าง ซึ่งมีทั้งหมด     13 กลุ่มโครงสร้าง และมีจำนวนสารในแต่ละกลุ่มที่แตกต่างกัน ดังแสดงในตารางที่ 2 ผลการคำนวณพบว่า สารกลุ่มที่ 1, 2 และ 3 ยังคงใช้สมบัติ SlogP เพียงสมบัติเดียว แต่ค่าทางสถิติไม่สูงนัก บ่งชี้ว่าสารกลุ่มโครงสร้างเหล่านี้อาจจะมีปัจจัยอื่น       ที่ส่งผลต่อการดูดซับของดินหรือมีกลไกการดูดซับที่ซับซ้อนและแตกต่างออกไป สารกลุ่มที่ 4 ซึ่งมีโครงสร้างหลักเป็นแอลกอฮอล์ เมื่อเพิ่มสมบัติ MDEO-11 เข้าไปในแบบจำลอง คือใช้ 2 ตัวแปร (SlogP และ MDEO-11) ทำให้แบบจำลอง       มีประสิทธิภาพที่ดีมาก โดยมีค่า r2 สูงถึง 0.960 และค่า q2 สูงถึง 0.895 สารกลุ่มที่ 5 ใช้ตัวแปร SlogP และ MDEO-11 เหมือนสารกลุ่มที่ 4 แต่มีค่าทางสถิติที่ต่ำกว่า สารกลุ่มที่ 6, 7 และ 8 ใช้ตัวแปร 2 ตัว เช่นกัน แต่เปลี่ยนเป็น SlogP และ IC0 สารกลุ่มที่ 9 ใช้ตัวแปรเพิ่มขึ้นเป็น 3 ตัวแปร คือ SlogP, MDEO-11, IC0 ส่วนสารกลุ่มที่ 10 และ 11 ใช้ตัวแปร 4 ตัว คือ SlogP, MDEO-11, IC0 และ C3SP3 สารกลุ่มที่ 12 ใช้ตัวแปร 4 ตัว คือ SlogP, MDEO-11, nG12FAHRing และ C3SP3    ผลที่ได้บ่งชี้ว่ากลไกการดูดซับสารของดินน่าจะมีความซับซ้อนและในแต่ละขั้นตอนมีความเกี่ยวข้องกับสมบัติของสาร            ที่หลากหลายและแตกต่างกัน จึงทำให้ได้แบบจำลองที่มีความแตกต่างกันในแต่ละกลุ่มโครงสร้าง
ตารางที่ 2 เปรียบเทียบความสัมพันธ์ของแบบจำลองสารแต่ละกลุ่มเมื่อใช้ตัวแปร SlogP กับใช้ตัวแปรเพิ่มขึ้น
	กลุ่ม
	กลุ่มโครงสร้างสาร
	จำนวนสาร
	แบบจำลองที่ใช้
ตัวแปร SlogP
	แบบจำลองที่ใช้
ตัวแปรเพิ่มขึ้น

	
	
	
	r2
	q2
	r2
	q2

	1
	Polycyclic aromatic hydrocarbon
	58
	0.344
	0.310
	0.344
	0.310

	2
	Ether
	20
	0.494
	0.339
	0.494
	0.339

	3
	Organochloride
	11
	0.410
	-0.070
	0.410
	-0.070

	4
	Alcohol
	55
	0.922
	0.877
	0.960
	0.895

	5
	Organophosphorus
	60
	0.278
	0.225
	0.334
	0.188

	6
	Amine
	35
	0.517
	0.403
	0.723
	0.693

	7
	Nitrile
	18
	0.738
	0.723
	0.796
	0.742

	8
	Organosulfur
	19
	0.370
	-0.401
	0.546
	-0.407

	9
	Alkane, Alkene, Alkyne
	149
	0.555
	0.550
	0.647
	0.607

	10
	Carbonyl compound
	184
	0.614
	0.602
	0.673
	0.614

	11
	Benzene & Benzene derivatives
	539
	0.566
	0.562
	0.639
	0.627

	12
	Heterocyclic compound
	173
	0.326
	0.316
	0.417
	0.281

	13
	Other compounds
	9
	-
	-
	-
	-


สรุปผลและอภิปรายผล
	ในงานวิจัยนี้ได้รวบรวมข้อมูลสารเคมีทั้งหมด 1,330 สาร นำมาสร้างโครงสร้าง 3 มิติ ทำการคำนวณปรับโครงสร้างเสถียรด้วยวิธี semi-empirical PM7 และคำนวณสมบัติทางเคมีกายภาพของสารโดยใช้โปรแกรม Materials studio และ Mordred จำนวนรวม 1,536 สมบัติ จากนั้นแบ่งออกเป็น 2 กลุ่ม ได้แก่ กลุ่มทดลอง 930 สาร และกลุ่มทดสอบ 400 สาร   นำสารในกลุ่มทดลองมาทำการวิเคราะห์พบว่า การดูดซับสารของดินจะขึ้นกับสมบัติ log P ของสาร โดยค่าสัมประสิทธิ์การดูดซับสารของดินมีความสัมพันธ์เชิงบวกกับค่า log P ซึ่งแสดงว่าสารที่มีค่า log P สูงจะถูกดูดซับโดยดินได้มาก ผลที่ได้นี้สอดคล้องกับงานวิจัยของ Ralpho และคณะ (2013), Yonghua และคณะ (2014) และ Carlos และคณะ (2019) อีกทั้งยังเป็นการสนับสนุนทฤษฎีที่คิดว่าค่าสัมประสิทธิ์การดูดซับสารของดิน (Koc) มีความสัมพันธ์กับค่า log P
จากการนำสารในกลุ่มทดลองมาทำการสร้างแบบจำลองความสัมพันธ์ระหว่างค่าสัมประสิทธิ์การดูดซับสารของดินกับสมบัติของสารด้วยเทคนิค QSPR โดยใช้วิธีการวิเคราะห์การถดถอยเชิงเส้นพหุคูณ (MLR) พบว่าได้แบบจำลอง 5 แบบ      ที่แตกต่างกัน อย่างไรก็ตามทุกแบบจำลองมีตัวแปรที่เป็นพื้นฐานเหมือนกันคือ log P และความแตกต่างอยู่ที่การเพิ่มตัวแปรอื่น ๆ เข้าไปในแบบจำลอง แบบจำลองที่ 1 และ 4 ใช้ตัวแปรเพียงตัวเดียวคือ log P แต่ตัวแปรนี้คำนวณด้วยโปรแกรมที่แตกต่างกัน กล่าวคือ AlogP98 ในแบบจำลองที่ 1 คำนวณด้วยโปรแกรม Materials studio ในขณะที่ SlogP ในแบบจำลองที่ 4 คำนวณด้วยโปรแกรม Mordred จึงทำให้ค่าตัวแปรทั้งสองนี้มีความแตกต่างกันเล็กน้อย อย่างไรก็ตามค่าทางสถิติของ   ทั้งสองแบบจำลองก็มีค่าไม่แตกต่างกัน แต่เนื่องจากโปรแกรม Mordred เป็นโปรแกรมฟรี ทำให้ทุกคนเข้าถึงและใช้งานได้  จึงได้เลือกแบบจำลองที่ 4  ส่วนแบบจำลองที่ 2, 3 และ 5 มีการเพิ่มตัวแปรอื่น ๆ เข้าไปในแบบจำลองทำให้ใช้ตัวแปร 4 ตัว (แบบจำลองที่ 2) และ 6 ตัวแปร (แบบจำลองที่ 3 และ 5) ทำให้ค่าทางสถิติดีขึ้น ค่า r2 เพิ่มขึ้นจาก 0.761 ในแบบจำลองที่ 4 เป็น 0.800, 0.802, 0.803 ซึ่งคิดเป็นการเพิ่มขึ้นเพียงร้อยละ 5.12 ถึง 5.25 เท่านั้นในขณะที่ต้องใช้ตัวแปรเพิ่มขึ้นจาก 1 ตัวแปรเป็น 4 และ 6 ตัวแปร ในทางสถิติถือว่าเป็นการเพิ่มขึ้นอย่างไม่มีนัยสำคัญ ดังนั้นจึงไม่ควรเลือกแบบจำลองที่ 2, 3 และ 5 สรุปได้ว่าแบบจำลองที่เหมาะสมที่สุดคือ แบบจำลองที่ 4 ซึ่งมีสมการเป็น log KOC = 0.63 * SlogP + 1.152 และมีค่า r2 = 0.761 และ q2 = 0.761 และเมื่อนำสมการที่ได้นี้ไปใช้ทำนายค่าสัมประสิทธิ์การดูดซับสารของดินของสารในกลุ่มทดสอบจำนวน 400 สาร แล้วนำมาหาความสัมพันธ์กับค่าสัมประสิทธิ์การดูดซับสารของดินจากการทดลองพบว่ามีค่า r2 = 0.572 แบบจำลองที่ได้นี้มีค่าทางสถิติที่ดีและสามารถใช้งานได้กับสารที่มีความหลากหลายทางโครงสร้างมากกว่างานวิจัยก่อนหน้า   ที่สร้างแบบจำลองจากสารเพียงแค่ 639 สารเท่านั้น
	นอกจากนี้ยังได้ทดลองวิเคราะห์และสร้างแบบจำลองแยกตามแต่ละกลุ่มโครงสร้างของสาร โดยทดลองใช้ตัวแปรเพียงตัวเดียวคือ SlogP และทดลองใช้ตัวแปรเพิ่มขึ้น คือ MDEO-11, IC0, nHRing, nG12FAHRing และ C3SP3 พบว่า      ในสารกลุ่มที่ 1, 2 และ 3 การเพิ่มตัวแปรไม่ส่งผลต่อประสิทธิภาพของแบบจำลอง กล่าวคือ แบบจำลองใช้แค่ตัวแปร SlogP เพียงตัวเดียวก็พอ อย่างไรก็ตามค่าทางสถิติของแบบจำลองไม่สูงนัก บ่งชี้ว่าสารกลุ่มโครงสร้างเหล่านี้อาจจะมีปัจจัยอื่นที่ส่งผลต่อการดูดซับสารของดินหรือมีกลไกการดูดซับสารที่ซับซ้อนและแตกต่างออกไป ในสารกลุ่มที่ 4 ถึง 12 การเพิ่มตัวแปรเข้าไปในแบบจำลองจะทำให้ค่าทางสถิติของแบบจำลองมีค่าเพิ่มขึ้น ซึ่งถือเป็นเรื่องปกติในแง่สถิติ ดังนั้นจึงได้พิจารณาเฉพาะ      การเพิ่มขึ้นอย่างมีนัยสำคัญคือ ค่า r2 ต้องมีค่าเพิ่มขึ้นมากกว่า 10% ต่อการเพิ่มตัวแปรเข้าไป 1 ตัว พบว่ามีเพียงสารกลุ่มที่ 5, 6 และ 8 เท่านั้นที่สอดคล้องกับเกณฑ์นี้ อย่างไรก็ตามเมื่อพิจารณาค่า q2 ของแบบจำลองสารกลุ่มเหล่านี้พบว่า สารกลุ่มที่ 5 มีค่า q2 ลดลง ในขณะที่สารกลุ่มที่ 8 ค่า q2 ลดลงและติดลบ ดังนั้นการเพิ่มตัวแปรในแบบจำลองของสารกลุ่มที่ 5 และ 8 ไม่ได้ทำให้ประสิทธิภาพของแบบจำลองดีขึ้น ส่วนสารกลุ่มที่ 6 มีค่า q2 เพิ่มขึ้นอย่างมีนัยสำคัญ ดังนั้นจึงมีเพียงสารกลุ่มที่ 6 ซึ่งมีโครงสร้างหลักเป็นเอมีนเท่านั้นที่แบบจำลองมีประสิทธิภาพเพิ่มขึ้น ผลที่ได้นี้ช่วยยืนยันว่าการดูดซับสารของดินจะขึ้นกับสมบัติ log P ของสารเป็นหลัก ไม่ว่าสารจะมีโครงสร้างเป็นแบบใด นอกจากนี้ยังบ่งชี้ว่ากลไกการดูดซับสารของดินน่าจะมีความซับซ้อนและในแต่ละขั้นตอนมีความเกี่ยวข้องกับสมบัติของสารที่หลากหลายและแตกต่างกัน จึงทำให้ได้แบบจำลองที่    มีความแตกต่างกันในแต่ละกลุ่มโครงสร้าง
ข้อเสนอแนะ
	งานวิจัยนี้ให้ข้อมูลเกี่ยวกับค่าสัมประสิทธิ์ของการดูดซับของดิน โดยค่าที่ได้จากการทดลองและการทำนายนั้นอาจมีความคลาดเคลื่อน เนื่องจากการทดลองจริงกับการทำนายนั้นต่างกัน การทดลองในห้องปฏิบัติการนั้นเป็นการทดลองทางโมเลกุลจริงที่เกิดอันตรกิริยาระหว่างรูพรุนของดินกับสารเคมีที่ละลายอยู่ในสารละลาย และคำนวณหาปริมาณสารที่เหลือจากการดูดซับของดิน เพื่อหาค่าสัมประสิทธิ์ของการดูดซับของดินได้ แต่การทำนายเป็นการทดลองทางคอมพิวเตอร์ ที่สามารถทำนายค่าสัมประสิทธิ์การดูดซับสารของดิน ที่คำนวณได้จากสมบัติของสาร ซึ่งเมื่อเทียบค่าสัมประสิทธิ์ของการดูดซับของดินระหว่างค่าที่ได้จากการทดลองจริงกับค่าที่ได้จากการทำนายนั้น อาจทำให้มีค่าตรงกันหรือต่างกันก็ได้ อย่างไรก็ตามการทดลองทางคอมพิวเตอร์ช่วยให้ประหยัดงบประมาณ ประหยัดเวลาในการทดลอง และเป็นการลดการใช้สารเคมี ไม่ก่อให้เกิดของเสียสู่สิ่งแวดล้อม แบบจำลองที่ได้ในงานวิจัยนี้มีประสิทธิภาพที่ดี แต่อาจจะสามารถพัฒนาปรับปรุงเพิ่มประสิทธิภาพขึ้นได้โดยการเพิ่มจำนวนสมบัติทางเคมีกายภาพให้ครอบคลุมยิ่งขึ้น เช่น สมบัติที่เกี่ยวข้องกับกลไกการดูดซับ ซึ่งต้องมีการศึกษาเพิ่มเติมโดยใช้โปรแกรมที่มีความละเอียดแม่นยำสูงและใช้เวลาการคำนวณที่นานขึ้น แล้วนำมาหาความสัมพันธ์ต่อไป
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R² = 0.6173
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2.36	2.97	1.6	2.0099999999999998	2.68	3.1	1.8	1.49	2.0499999999999998	1.43	1.72	3.28	3.55	3.52	3.61	3.23	3.72	3.11	2.44	2.5299999999999998	1.65	2.5099999999999998	1.26	3.72	3.94	1.39	2.85	2.02	2.5099999999999998	1.51	3.78	1.3	2.72	3.75	1.1499999999999999	2.73	2.9	3.79	4.32	4.51	6.1	2.6	2.6	2.42	2.42	2.87	3.44	4.04	1.83	2.56	2.81	3.64	2.86	3.77	2.65	2.11	3.55	2.48	3.01	2.74	4.08	3.48	4.17	2	3.58	2.1800000000000002	2.4700000000000002	3.56	4.18	3.05	3.86	2.2000000000000002	2.4500000000000002	4.66	3.12	1.08	2.5499999999999998	2.36	2.36	1.94	1.6	5.0199999999999996	6	4.5	5.6	5.37	5.21	5.37	5.21	4.7	3.46	4.8	5.64	4.8499999999999996	4.2300000000000004	2.88	3.94	2.88	2.6	3.76	5.21	3.76	2.54	3.47	2.66	5.21	3.85	5.21	3.76	5.21	3.76	2.4	2.25	4.55	2.7	2.5499999999999998	2.11	3.68	2.39	2.5499999999999998	1.63	3.28	2.66	2.6	4.7	3.05	3.72	2.29	2.52	2.56	4.1500000000000004	2.66	1.96	2.57	2.41	1.83	2.4700000000000002	3.84	2.65	1.39	3.54	2.6	2.41	1.71	3.43	1.2	2.68	3.79	2.4500000000000002	2.33	2.13	2.17	1.99	1.26	2.95	2.11	2.08	2.61	2.87	2.61	3.13	2.38	3.55	1.98	2.79	2.38	2.2200000000000002	2.85	3.58	1.45	1.88	3.1	2.96	2.67	2.06	2.12	2.4	2.97	0.92	3.6	2.46	2.5299999999999998	1.73	1.84	2.1	1.79	1.73	1.72	1.43	1.4	1.51	2.36	3.83	4.7	2.1800000000000002	3.76	4.7	2.34	2.33	2.5299999999999998	2.5499999999999998	2.4900000000000002	1.53	2.5499999999999998	2.83	2.31	2.66	2.2999999999999998	0.77	2.35	1.96	1.96	2.69	1.89	2.12	2.6	2	1.93	3.87	2.0099999999999998	3.74	1.66	1.57	1.77	2.6	0.98	1.61	1.55	2.0699999999999998	2.2599999999999998	2.37	2.61	1.45	2.82	2.25	2.0099999999999998	3.34	1.48	1.56	2.0299999999999998	2.65	1.95	2.8	2.37	2.0699999999999998	1.93	1.72	1.75	2.36	1.98	2.36	2.36	5.27	2.99	1.88	2.69	1.96	1.96	1.95	2.0099999999999998	2.41	2.12	3.36	1.96	2.19	1.98	3.89	1.9	3.81	1.48	1.87	1.68	1.52	2.59	2.17	1.94	1.8	1.83	1.4	2.74	0.63	2.61	2.57	1.6	2.91	1.78	1.77	2.7	2.5299999999999998	2.16	1.93	2.71	2.0699999999999998	1.96	3.85	1.93	1.69	1.37	5.58	4.47	2.54	0.3	1.62	0.69	2.3199999999999998	1.25	1.19	2.2599999999999998	1.6	0.95	1.51	2.48	0.42	2.17	1.47	3.3	2.33	1.87	0.49	2.2400000000000002	2.23	3.13	3.13	3.99	2.6	1.46	1.87	2.35	2.14	2.23	4.75	2.23	2.64	1.97	3.07	3.04	2.44	3.54	2.63	2.5499999999999998	2.11	5.38	3.04	3.18	1.71	1.6	3	2.14	4	2.37	2.62	2.11	3.69	2.2599999999999998	1.81	3.32	2.02	2.35	1.95	1.79	2.54	2.27	2.41	3.36	2	2.58	2.04	2.2200000000000002	1.97	1.65	3.22	1.79	2.98	2.2799999999999998	3.55	2.5299999999999998	3.79	3.52	1.6	2.14	2.54	2.44	2.48	2.68	2.9	2.65	2.38	4.67	3.37	2.2599999999999998	1.42	2.54	3.61	3.25	2.0499999999999998	1.82	1.83	2.93	2.19	3.8	2.31	5	5	0.4	1.85	3.18	3.28	3.28	2.36	6.07	3.62	3.4	2.63	3.12	3.95	2.92	2.33	1.88	2.5499999999999998	2.2200000000000002	3	3	4.2	4.2	3.7	1.66	4.1100000000000003	0.6	3.15	2.04	1.86	1.9	2.72	2.0299999999999998	2	2.44	1.84	2.42	1.59	1.68	3.14	0.93	0.48	2.56	2.34	1.43	1.63	0.61	2.17	4.72	3.63	1.59	5.51	2.08	3.98	2.78	2.83	1.59	2.29	3.22	2.82	4.97	3.88	6.08	3.44	6.43	4.13	2.14	1.27	2.38	3.6	3.94	2.17	2.1	1.21	2.81	2.48	2.16	1.5	2.61	2.4700000000000002	3.02	1.97	1.89	2.31	2.2400000000000002	2.74	2.21	2.59	2.48	1.31	1.99	0.64	1.21	1.82	3.51	3.98	3	3.4	2.17	3.18	1.4	3.76	4.1399999999999997	3.66	2.61	1.73	1.53	3.27	1.57	0.56000000000000005	2	1.53	-0.37	2	1.22	0.99	0.42	1.51	3.17	3.83	2.69	2.78	4	4.49	3.55	5.28	2.76	1.53	3.93	3.66	2.35	3.55	2.25	1.73	4.38	5.86	2.98	2.04	2.35	1.33	3.19	2.97	3.16	2.2999999999999998	3.39	1.79	2.66	1.77	1.89	1.63	2.78	2.63	2.2799999999999998	2.69	4	3.11	1.95	2.5099999999999998	0.87	4.5	1.1100000000000001	-0.63	4.8899999999999997	2.4300000000000002	3.07	1.1200000000000001	0.45	1.05	1.96	2.41	3.13	2.72	1.82	1.73	1.54	3.83	3.42	2.78	3.86	2.19	2.1	1.71	3.24	1.66	2.72	1.75	1.97	1.53	1.86	4.9000000000000004	2.4300000000000002	1.48	1.81	2.57	0.79	1.87	2.8	3.78	1.54	2.2200000000000002	1.65	1.39	1.04	1.68	1.83	2.04	2.76	1.89	1.07	3.49	3.21	0.87	1.46	1.73	2.74	2.02	2.2000000000000002	1.54	2.2999999999999998	2.12	1.72	1.92	0	0.66	1.7	1.83	0.4	1.2	1.45	2.67	2.46	1.54	3.18	0.96	2.63	2.4500000000000002	0.83	2.48	2.2599999999999998	4.51	3	3.21	3.4	3.07	1.7	2.0099999999999998	1.17	0.81	1.42	0.85	2.5	3.24	5.25	2.66	2.37	2.0699999999999998	1.93	1.74	1.29	1.29	1.96	2.41	2.4900000000000002	1.71	5.85	4.1500000000000004	4.18	3.04	2.96	4.8	3.76	2.67	2.2999999999999998	3.3	2.06	2.63	1.46	1.74	0.9	1.44	5	5.31	3.23	2.93	1.74	3.02	3.23	3.13	2.68	1.85	1.69	3.61	2.78	3.87	2.54	2.36	2.17	2.8	3.7	2.95	3.73	0.46	3.86	2.13	4.04	2.61	5	4.78	2.74	3.35	2.78	3.77	2.92	2.74	2.19	3.33	2.75	2.06	2.25	1.35	2.82	2.93	2.91	1.77	2.25	1.7	3.7	0.74	1.83	1.75	2.13	1.21	4.13	2.8	2.42	2.66	2.48	1.56	3.6	1.17	1.83	1.7	1.46	1.67	1.51	2.36	1.64	3.38	0.36	2.06	4.66	1.9	4.38	1.73	2.0699999999999998	1.63	2.48	2.5499999999999998	1.02	2.57	2.37	3.1	2.56	2.71	2.78	1.73	2.31	2.31	3.28	2.08	0.18	3.04	0.84	0.96	4.08	2.67	1.83	5	1.63	2.85	2.3199999999999998	2.4700000000000002	3.81	1.57	1.6	3.61	1.86	2.31	2.85	1.8	5.29	4.7	1.63	3.24	1.62	2.04	1.65	1.6	2.54	3.26	2.36	3.01	5	2.4300000000000002	2.7	2.63	5.15	2.71	1.95	3.35	1.9	1.92	0.99	2.15	2.75	1.43	3.09	6.47	3.75	2.74	0.83	1.44	4.49	2.2999999999999998	2.6	1.02	1.1399999999999999	4.3600000000000003	3.38	4.47	2.9	5.81	1.86	2.04	2.5099999999999998	2.4300000000000002	2.23	2.13	3.52	3.27	4.01	1.03	2.3439910686249998	2.7933173077699998	2.5479991630600001	2.6630317645949999	2.8009437785899998	3.0074940299649997	2.4418641108149997	2.3026810183499999	2.0402033142949998	2.3719547949650002	2.2893346944149999	2.7825131407749999	3.0081295691999999	3.8851737134999995	3.0081295691999999	3.4701665930449996	3.8851737134999995	3.4701665930449996	2.2810726843599998	2.9966898629700003	2.08278444304	2.2353138594399997	1.329670449565	3.3494141383949998	3.3589472269199998	1.4097483931750001	3.4701665930449996	2.0491008635850001	2.0516430205249998	2.4094516098300001	3.3494141383949998	1.411019471645	2.3554307748549999	3.3494141383949998	1.1733277977550001	2.2639131250149997	2.511773426665	3.3494141383949998	3.9557185685849996	3.9557185685849996	4.7291698175799999	3.1244332492050004	3.1244332492050004	2.650320979895	2.650320979895	2.5384660745350001	3.0348222170700003	3.53054282037	1.647440067065	2.5225775936600003	2.4393219538749999	3.1835383980600005	2.6871822555250002	3.3144594804700001	2.5162222013099997	2.1457028273050001	2.9019945169549999	2.1431606703649999	2.5645231831699999	2.316027342285	3.4186879150099996	3.1530325147800005	3.8858092527350001	2.3395422939800001	2.6916310301699999	1.8279332098049998	2.0757935114550001	2.8867415753149999	3.3977151202549996	2.638881273665	3.1498548186050002	1.8953003687150001	2.0548207167000001	4.1266786228000001	3.4682599753399996	1.1726922585200001	2.9464822634049996	2.5295685252449998	2.60646877268	1.6874790388700001	1.4961817291350001	6.1902745188449995	4.9446176182450001	3.6049009108650001	5.3602602779350006	4.9446176182450001	4.5296104977900002	4.9446176182450001	4.5296104977900002	4.1139678380999998	2.704977354105	5.3602602779350006	4.9446176182450001	4.9446176182450001	3.82670410388	3.6983251784100002	3.6195183132700004	3.6983251784100002	3.2045111928149996	2.6248994104949999	4.5296104977900002	2.6248994104949999	2.1825641029350002	2.6128241650300001	2.4291533261150002	4.5296104977900002	3.0583371687650001	4.5296104977900002	2.6248994104949999	4.5296104977900002	2.6248994104949999	2.4278822476449999	2.2454824872000003	4.1139678380999998	3.5241874280200003	2.8676753982649998	2.7138749033949998	3.2509055569700003	2.3395422939800001	2.8676753982649998	1.516518984655	3.0074940299649997	2.4291533261150002	2.9731749112750001	4.1139678380999998	2.7030707364	3.3494141383949998	2.2315006240299997	2.3033165575850001	2.4895295534400002	3.8826315565599998	2.4291533261150002	2.6395168129000002	2.5168577405449999	2.2899702336500001	1.657608694825	2.2702685173649999	3.6989607176449999	2.4386864146400002	1.2902670169950001	3.3722935508549998	2.45266827781	2.19082611299	1.9760138515600001	3.2661584986100003	1.1618880915250001	2.3230182738699998	2.9738104505100003	2.5225775936600003	2.1418895918950001	2.2747172920100001	2.1107481693799999	1.9582187529800001	0.96677754638000013	2.3153918030499998	2.1666756220600001	1.803782718875	2.1749376321150002	2.4259756299399999	2.3014099398800001	2.8943680461349999	2.1615913081800002	3.1530325147800005	2.0357545396500001	2.7685312776050002	1.905468996475	2.6344324990199999	2.769802356075	2.6916310301699999	1.59341923209	1.5794373689200001	3.01829819696	2.6382457344299999	2.7704378953099997	1.894029290245	1.928348408935	2.458388130925	2.642694509075	1.0862589225600001	3.5140188002599997	2.896910203075	3.1600234463649999	2.6757425492949998	2.4869873965	2.6776491670000002	2.6992575009899999	2.3719547949650002	2.2893346944149999	2.3719547949650002	2.2893346944149999	2.4799964649149997	2.5295685252449998	2.9833435390349998	4.1139678380999998	2.050371942055	2.6248994104949999	4.1139678380999998	3.0284668247199997	2.8695820159699998	2.9966898629700003	2.8676753982649998	2.7310344627400003	1.9156376242349999	2.8676753982649998	2.4291533261150002	1.5349496224700001	2.4291533261150002	2.6757425492949998	0.72527263708	2.1482449842450002	2.6395168129000002	2.6395168129000002	2.9369491748799996	1.9175442419399999	2.3853011189000002	3.0659636395850001	2.3211116561649998	2.3795812657850002	3.6989607176449999	2.316027342285	2.9738104505100003	1.79043639494	2.2861569982400001	1.9887246362600002	2.39038543278	1.8501770830300002	1.400850843885	2.0427454712349999	1.803782718875	2.6395168129000002	2.5810472032799998	2.1749376321150002	2.3935631289549999	2.4259756299399999	2.0974018454449999	1.8622523284949999	2.704977354105	1.6290094292499999	2.0967663062100002	2.0357545396500001	2.4596592093950003	1.59341923209	2.8136545632900001	3.3964440417850001	3.1485837401349999	2.900723438485	2.4050028351849999	2.8454315250400004	2.60646877268	2.5479991630600001	2.5295685252449998	2.9833435390349998	4.1139678380999998	3.2884023718349997	1.9003846825949999	2.9610996658099999	2.6395168129000002	2.6395168129000002	2.6820979416449999	2.7990371608850002	2.5219420544249997	2.3853011189000002	2.8905548107249999	2.3738614126700002	2.4424996500499998	2.454574895515	3.6989607176449999	2.72976338427	2.9738104505100003	2.2861569982400001	2.1279077287249999	2.4024606782450002	1.9887246362600002	2.39038543278	3.0284668247199997	2.1469739057749999	2.0446520889399999	2.319840577695	1.4383476587500001	2.5619810262299998	2.18319964217	2.1749376321150002	2.5492702415299999	2.1546003765949999	2.4259756299399999	1.84763492609	2.2283229278550003	2.2334072417350002	2.3725903341999999	2.8924614284299999	1.59341923209	3.0036807945549997	2.257557732665	2.6395168129000002	2.9738104505100003	2.13235650337	1.7809033064149999	2.0630827267549998	4.1571845060800001	3.498130319385	3.3672092369749995	2.0452876281750001	0.82950107161999997	2.1978170445750003	1.530500847825	1.4891907975500001	2.3528886179150001	1.505079278425	1.310604272515	1.3156885863950001	1.60740109526	2.08659767845	0.93881382004000002	1.6201118799600001	1.235610642785	2.32556043081	2.5066891127849997	2.2295940063250002	1.351278783555	2.3509820002100001	2.4227979337650001	2.9261450078850002	2.2969611652349999	2.78696191542	3.5502445366549997	2.2245096924450003	2.05990503058	1.9874535577900001	2.2664552819549999	1.90737561418	5.1740472820800001	3.00685849073	2.6115530865599998	1.76120159013	2.8714886336749998	2.2645486642500003	1.901655761065	2.6935376478749999	2.5651587224050001	2.3172984207549998	3.2280261445100003	4.0002063150350002	3.28395359719	3.00685849073	2.1558714550650002	2.708790589515	2.1552359158300001	2.8772084867899999	2.9248739294149999	2.1158324832600002	2.36369278491	3.0774033458150001	3.0812165812250001	1.778361149475	1.9849114008500002	3.0043163337900003	2.2588288111350003	2.2709040566000001	2.49842710273	1.79933394423	3.1714631525949999	2.09041091386	2.788868533125	2.6534986760699999	3.1403217300800002	3.0017741768500001	2.0853265999800001	2.6395168129000002	2.0726158152799998	2.4145359237099999	3.0659636395850001	2.1634979258850002	3.7224756693399996	2.261370968075	3.8381438101100001	3.247727860795	4.1508291137299995	3.6551085104299998	2.0116040487200002	1.905468996475	2.2861569982400001	2.5651587224050001	2.6299837243750002	2.2639131250149997	2.511773426665	2.1577780727700002	2.1418895918950001	5.5496509699649996	2.9382202533499999	2.2143410646850001	1.17396333699	3.3856398747899998	3.6055364500999998	2.6401523521349999	1.9855469400849999	2.1183746401999999	2.2842503805350001	2.4977915634950003	1.9645741453300001	3.135872955435	1.89593590795	5.1670563504950007	5.07871639683	1.9563121352749999	2.6674805392399996	3.6093496855099998	3.8705563110950001	3.8705563110950001	3.4307631604750002	5.1556166442650007	3.4313986997099999	3.262980802435	2.2543800364899997	2.8066636317050002	3.4402962490000002	2.5352883783600002	2.9731749112750001	1.7084518336250001	2.4323310222899996	2.2435758694950003	3.771412190435	2.9604641265750002	4.0999859749300001	4.1559134276099998	4.7113747189999993	2.0395677750600001	4.0002063150350002	0.23781404383500004	3.0246535893100002	1.901655761065	1.815222425105	1.472031238205	2.4488550424	1.7198915398549999	1.34555893044	2.2702685173649999	1.7084518336250001	2.8276364264599998	1.83619521986	1.66841286182	3.25726094932	0.73162802943000005	1.2038336810350001	1.7770900710049999	2.1863773383450003	1.3195018218050001	1.9531344391000001	0.93690720233500002	1.80696041505	4.4323729948349992	3.0271957462500003	2.8822928006700002	5.4238142014350004	2.9998675591449997	3.1136290822100001	3.3322545790499998	2.9115276054799999	1.928348408935	2.0395677750600001	3.5483379189499997	3.1142646214449998	4.283656813845	3.6894276291199999	5.0609212982500003	3.786665132075	5.6729455815550001	3.4974947801500003	1.119942502015	1.5826150650950002	3.0475330017700002	3.6462109611399995	4.333228874175	2.46029474863	1.6194763407249999	1.1517194637650001	2.3363645978049998	2.3109430284050001	1.9436013505750001	1.266116526065	2.7539138752000003	2.0681670406350001	3.0017741768500001	2.2581932718999997	2.2912413121199999	1.7624726686000001	2.1711243967050002	2.2200609177999997	2.1495160627150001	2.5327462214200001	2.2785305274200001	1.1301111297749999	1.6620574694700001	0.49838513018500008	1.1631591699950001	2.585495977925	2.9312293217649996	4.0783776409400003	3.4428384059399999	3.8673786149199998	2.91025652701	3.4485582590549999	2.2836148412999999	4.3319577957049997	4.0040195504450002	3.2229418306299999	2.3128496461100001	1.9010202218300001	2.1520582196550002	3.2235773698649997	1.0347802445250001	0.5810052307350001	1.949956742925	1.6429912924200001	-0.99513207206499987	0.95470230091500008	1.3595407936100001	1.9175442419399999	9.2275559020000175E-2	1.1803187293400002	3.3939018848450004	3.0443553055949999	2.4494905816349997	2.3700481772600002	4.1756151438949995	4.7158234936449999	3.521009731845	4.6808688357200001	2.754549414435	1.647440067065	3.4002572771950001	2.851151378155	2.2747172920100001	2.7964950039450001	2.4806320041499998	1.478386630555	3.5731239491149998	5.2083664007700001	3.1390506516099999	2.4132648452400001	1.8330175236850001	1.41292608935	2.5346528391250001	2.5861315171600001	2.608375390385	2.724043531155	2.5448214668849998	1.5559224172250001	2.1577780727700002	1.534314083235	1.614392026845	1.8933937510100001	3.6246026271499998	2.45648151322	1.8406439945050002	2.2639131250149997	3.8553033694550001	2.58358936022	2.8327207403400001	2.5727851932250001	1.083081226385	4.5944354997600003	1.4319922664	0.68396258680500011	4.7501426123349999	3.0710479534650004	2.5009692596699997	0.96931970332000006	-0.42251122132999996	1.4218236386400001	2.443135189285	2.5219420544249997	2.3738614126700002	2.5810472032799998	2.45266827781	2.49461386732	2.2334072417350002	3.13396633773	3.1937070258200002	3.0545239333550001	2.9388557925849996	2.107570473205	2.7412030905	2.4374153361699999	2.8123834848199998	2.3242893523400001	2.4691922979200003	1.8425506122100002	1.5565579564600001	2.119010179435	1.8126802681649998	4.4609722604100002	2.119010179435	1.266116526065	1.3716160390750001	2.088504296155	1.7948851695850001	1.695741048925	2.342719990155	3.2496344785	1.778361149475	2.0224082157150001	1.5247809947099999	1.018256224415	1.8203067389849998	1.934703801285	1.5139768277150001	1.815222425105	1.901655761065	2.061811648285	0.88225082812500011	2.7964950039450001	2.5486347022949998	0.64265253652999998	1.2959868701100001	2.3376356762750001	2.3948342074250002	2.7246790703900001	3.1632011425400002	1.46122707121	2.0935886100349999	1.9003846825949999	1.9785560085	2.89119034996	1.8222133566900001	0.47677679619500013	2.6992575009899999	1.9137310065299999	0.90195254441000006	1.6931988919850001	1.8889449763649999	2.2283229278550003	2.616001861205	2.31412072458	2.762175885255	1.212731230325	2.2664552819549999	2.26327758578	0.96423538944000009	3.024018050075	3.4727087499850002	4.4228399063100001	2.9572864303999999	3.6951474822349999	3.8578455263949998	2.45648151322	2.6344324990199999	2.1660400828249999	1.3042488801650001	0.99474127272000001	1.81712904281	0.74688097107000007	3.1600234463649999	2.9458467241699999	4.3173403933000003	3.0246535893100002	3.3964440417850001	3.1485837401349999	2.900723438485	2.4050028351849999	2.0662604229300001	1.9162731634700001	2.443135189285	2.5219420544249997	2.4475839639299997	2.45266827781	5.1772249782550004	2.9788947643900001	3.2922156072449997	2.6973508832849999	2.61790847891	4.06948009165	3.13396633773	2.4011895997749999	2.107570473205	2.777428826895	1.9785560085	2.361786167205	1.6931988919850001	2.1546003765949999	1.220357701145	1.5813439866250001	4.6211281476300003	5.2808178735600002	3.4936815447400003	3.01829819696	1.84382169068	3.2312038406849997	2.9051722131300002	2.3738614126700002	2.5810472032799998	2.45266827781	2.2334072417350002	3.13396633773	3.0545239333550001	2.9388557925849996	2.4011895997749999	2.1469739057749999	2.107570473205	3.29539330342	3.5165609572000003	3.1606589856000005	4.1133322988650001	-0.15558474262999988	3.2045111928149996	1.953769978335	3.3252636474650004	3.3290768828749995	5.0374063465550005	4.7984435941949997	2.3948342074250002	2.777428826895	2.5085957304899997	3.6900631683549996	2.9210606940049999	2.477454307975	2.1768442498200002	2.99923201991	2.4075449921250001	1.7700991394200001	2.2696329781299998	1.9003846825949999	3.5216452710799997	3.8444992024599998	2.735483237385	1.8406439945050002	1.785987620295	1.8501770830300002	3.9582607255250002	0.63057729106500005	1.6353648216000001	2.0427454712349999	1.9003846825949999	1.6931988919850001	4.07710656247	2.57214965399	2.847338142745	2.05227855976	3.27632712637	1.4580493750350001	3.4746153676900002	0.90576577982000006	2.8327207403400001	1.530500847825	1.7370510991999999	2.5454570061200004	1.399579765415	1.9950800286100001	1.377971431425	2.8295430441649998	0.74497435336500006	2.8333562795749998	4.3433975019349997	2.1546003765949999	4.06566685624	1.84000845527	1.8501770830300002	1.38750451995	2.5727851932250001	3.3856398747899998	1.8501770830300002	1.8450927691500001	1.7700991394200001	3.0100361869050003	2.2664552819549999	2.5143155836049997	2.1196457186700002	1.6461689885949999	2.0090618917800001	3.304926391945	3.3761067862649998	2.0351190004149999	-1.1260531544749999	2.63316142055	1.6696839402900001	1.276285153825	4.4520747111199999	3.27632712637	2.1762087105850001	4.7304408960500002	1.9486856644549999	2.5734207324599998	2.5295685252449998	1.8406439945050002	3.3468719814550001	1.6461689885949999	1.6251961938399999	3.04880408024	1.894029290245	3.1021893759800001	3.7034094922900005	2.7748866699549999	4.7793774171449996	4.1851482324200004	1.658879773295	2.8594133882100001	1.878776348605	2.5391016137699998	1.4440675118650002	1.4999949645450001	3.1091803075650004	2.2912413121199999	2.26327758578	2.462201366335	5.8941132353350003	2.3821234227249999	2.2639131250149997	2.1577780727700002	4.7641244755049996	3.13777957314	3.0055874122599997	4.2309070573400005	2.5257552898349998	2.1412540526599999	1.6874790388700001	2.7424741689699998	2.6039266157399998	2.7443807866749999	2.58358936022	5.3087815999000005	4.3167048540649997	2.2982322437049998	4.9694430274999979E-2	1.17396333699	3.78857174978	2.0986729239150002	2.63316142055	1.80950257199	1.10278294267	4.4228399063100001	3.6760813051849999	3.3417876675749998	2.75264279673	4.8130609966	2.2327717025	1.923264095055	2.37131925573	3.3265347259349998	2.1215523363750002	2.0224082157150001	2.7596337283149999	2.8810217221999999	3.0583371687650001	1.3576341759050001	experimental log KOC


calculated log KOC



R² = 0.572

2.37	2.54	1.73	3.52	2.62	2.61	3.34	3.61	3.35	2.91	2.4700000000000002	6.1	2.85	0.88	2.46	3.05	0.81	0.93	3.1	3.76	0.86	2.42	2.6	3.75	3.21	2.52	2.68	3.5	2.4900000000000002	3.86	4.17	2.78	2.8	3.23	2.86	1.71	1.45	2.2200000000000002	2.92	1.85	2.57	2.16	1.57	0.48	4.54	3.95	3.41	3.3	2.11	5.82	5.64	4.8	4.8899999999999997	4.26	2.09	3.83	3.03	5.21	1.96	4.05	2.88	3.76	2.5499999999999998	3.77	5.21	1.96	1.72	0.67	2.4500000000000002	2.66	4.7	3	0.53	2.5499999999999998	3.61	4.4800000000000004	2.6	1.96	2.75	1.51	1.6099999999999901	2.29	3.71	3.76	1.31	2.13	2.63	2.0299999999999998	0.96	1.6	2.57	4.18	2.65	2.96	3.11	1.93	1.8399999999999901	2.36	5	0.67	2.5099999999999998	2.66	2.5499999999999998	1.73	2.0099999999999998	2.94	1.95	1.8599999999999901	2.54	2.2799999999999998	1.44	2.0699999999999998	2.61	0.63	1.75	1.65	1.94	2.04	1.29	2.36	4.1500000000000004	2.6	2.42	1.96	2.93	3.83	1.43	1.4	2.2400000000000002	3.9	1.76	2.04	1.54	2.37	2.84	2.56	2.79	3.12	5.17	2.4	2.61	2.96999999999999	5.29	3.43	3.33	4.1399999999999997	3.53	1.83	2.0099999999999998	1.58	1.37	1.57	1.42	1.3	4.6900000000000004	1.91	2	3.86	2.74	2.48	3.17	2.69	1.34	2.76	3.28	3	1.53	2.5	2.1800000000000002	1.8	2.14	2.31	5.13	2.83	1.95	2.4700000000000002	1.69	1.99	1.97	2.25	0.33	2.67	2.23	1.26	2.95	2.66	1.8599999999999901	1.71	2.2999999999999998	3.24	2.02	4.66	1.25	2.04	3.94	1.5	3.3	1.65	2.4300000000000002	2.2599999999999998	4.49	2.39	0.44	3.55	3.01	5.26	3.7	5.87	4.78	3.6	5.38	4.9400000000000004	3.18	2.06	1.67	1.66	4.37	1.82	1.68	1.69	1.18	4.0599999999999996	1.49	2.74	2.2000000000000002	2.14	0.64	2.6	3.14	3.67	3.8	3.63	3.07	2.48	1.81	2.41	4.2	3.12	2.36	1.77	1.5129999999999999	2.06	2.4300000000000002	1.94	2.73	0.27	2.68	3	2.78	3.65	2.52	3.18	3.71999999999999	3.08	3.55	5	4	1.96	6	1.08	1.63	2.11	1.6	3.46	3.23	2.63	4.12	2.17	2.4700000000000002	2.42	2.5	3.79	1.82	3.73	2.54	2.85	2.0099999999999998	2.35	2.59	3.56	2.2999999999999998	1.4	1.52	2.35	2.4700000000000002	2.4	0.99	5.21	-0.28000000000000003	2.58	2.38	1.55	1.88	0.7	3.48	2.25	0.97	2.08	1.1200000000000001	0.78	2.13	2.64	1.83	1.89	2.74	2.15	3.54	1.72	1.71	2.2999999999999998	2.71	2.1	1.74	1.8	2.54	2.2400000000000002	1.48	2.2599999999999998	1.2	2.2799999999999998	2.04	1.88	4.45	2.8	3.13	2.6	3.24	2.87	2.78	3.78	2.3199999999999998	2.71999999999999	5.53	2.38	2.3199999999999998	2.64	3.51	1.98	1	2.7	3.36	4.82	5.36	1.96	2.41	3.19	4.62	4.0999999999999996	3.7	3.25	2.19	3.4	1.74	2.06	1.45	2.11	1.2	3.44	1.9	3	2.71999999999999	2.69	4.01	2.31	2.19	3.39	2.0499999999999998	1.83	2.34	2.65	2.77	1.1599999999999999	1.79	1.87	2.36	3.86	2	1.06	1.62	1.89	2.1800000000000002	2.33	3.3	1.83	3.27	1.97	3.01	2.37	3.99	1.81	2.17	1.46	0.56999999999999995	3.87	4.5	2.33	1.77	1.6	1.54	3.08	2.9210606940049999	2.3822505305720001	2.3720819028119999	3.8853008213470002	2.4518420768044935	2.4688109743789939	2.8122945093271001	3.0083075201858001	2.8122945093271001	2.8362797600559935	2.3296914358374998	4.6816441935866999	2.3321700388540001	0.74529212298250003	2.0156714998240002	2.5663026930280002	0.74630898575850002	0.99423284133200007	2.8510242703079998	3.3491853442704	0.72393800468650005	2.6505116416655001	3.1241154795875001	3.2824918569495001	2.7866441458024998	2.2907964346554999	2.1580322884639997	3.3724206587019996	2.1915887600720003	3.1348560926590001	3.630703803806	2.2683618996599999	2.3910845259385001	2.6538799996110001	2.3025539105029997	2.0775094673895	1.4127354275794994	2.6344960529434998	2.770056571769	1.5801364620785001	2.6009395813355001	2.3078288861535001	2.2581297179764999	1.3993891036445001	3.8786276593795002	3.3827799482324998	3.468514191034	3.468514191034	2.0096338770914999	5.7752673983900005	5.7752673983900005	5.3600060622410002	4.9447447260919999	3.9805045987500005	1.803655611028	5.7752673983900005	3.6197725289639999	4.5294833899429996	3.2829367344140001	3.8269583195740005	3.6981980705629995	2.6251917585430999	2.8676753982649998	3.3491853442704	4.5294833899429996	3.2829367344140001	3.1290091316969999	2.7892498566660002	2.3035834840636999	2.4291787476843938	4.1142220537940002	2.7309073548930001	2.4820937443904998	2.8676753982649998	3.2774075430694998	3.4245348759720002	2.9370127288035	2.6393388619142	2.6864196084429999	2.0668324082414999	2.315773126591	2.1102397379919999	2.9737087642324003	3.3145865883169998	1.9889152980305	2.2918768513550001	2.3900676631625002	2.3583542553359997	0.91409134379850066	2.0426183633880002	2.4309963898964999	3.8860761792137	2.4593541505621999	2.9632604992090004	3.13015310232	2.4814582051554934	2.6554688476984998	2.606214556986	4.9447447260919999	2.7892498566660002	2.3035834840636937	2.4291787476843938	1.842042180822	1.9003846825949999	2.6824157112625002	2.5170484023155	2.8090913915827	2.6130783807239997	2.452414062116	2.142143807589	1.4386018744439995	1.8026387482519937	2.1748232350526999	2.1828818725524997	2.1849283088891998	2.1547401952266938	2.1394745428019935	1.8942199520154999	2.0661968690065002	2.606214556986	3.6757254032134004	2.9370127288034933	2.682987696574	2.4433258510554996	2.5170484023155	2.9737087642324003	1.8453469848439936	2.2032826819959936	2.0976052180001998	3.4797123923547	2.5102608432856934	2.0357672504347	1.9741072338549999	1.9788102241939938	2.6379915187360004	3.0395887613325003	2.8991981443209998	2.6425038473044999	5.1033117652245004	2.4308057281259998	2.1748232350526999	2.9266534392730001	2.3855553345939935	2.9941477060300001	3.8860761792137	3.0198234911239998	1.9404236544	1.2827676540220001	1.2101255194614999	4.1759329135124998	0.93480992285950004	1.5946775997752995	2.1653791220206	1.2485756431789994	1.7607567126654993	1.2570283150045001	2.1541554991304999	3.4982574272319997	2.7170525995700001	2.2817717775184936	2.9189634145295003	3.7593369449700003	2.3675695742434999	3.7886988576269998	1.7446140160965	1.9197686292624936	4.4229670141569999	2.1050918701884935	2.0271747599775001	1.6515710720925001	2.5141757649733001	2.1765264802024999	2.6984948539079996	2.032449735628	2.1427030821157937	2.9962449855055002	5.3865843130486999	3.3282506818695001	1.4484527325865	3.7876184409275	2.7124131631544999	2.3605786426585	3.7945458185889995	2.3003930771040002	3.7014393206615006	2.8324029707224998	2.957032214706	1.7059732306085	2.7780643661299997	2.7748231160315	4.1013206073235002	4.5971683184704997	2.5974441155429999	2.3126589843395	2.6550875241574934	1.349245058003	3.5625739978139999	1.884623309567	2.8949527422312	2.822297896886	4.4229670141569999	2.3822505305720001	0.35888426810250651	2.8878219920145001	2.3919742808675002	5.3113110460553008	3.6140526758489999	7.4363127429859937	3.7879362105450003	3.1935163640494997	4.5650735871029999	5.2407789017550002	3.3153492353990002	2.2541893747195001	2.8558543684940001	2.0395042211365002	4.2062481350220002	2.0265392207424999	1.223916720861	1.5437200639129993	1.3403475087130001	3.4276490182234998	1.7134725935815001	2.3051596213665002	2.3089093028529937	2.0375340495079937	1.1489866450545001	1.9530073312530001	3.4405504646939997	3.3633324476414996	3.5914274790830003	3.2352712917890001	2.820137063487	2.3109430284050001	2.1164807332796935	2.993512166795	4.0004605307289998	3.4689590684985001	1.8045453659569999	1.5142310434090001	1.4883010426209999	2.5059264657030003	1.8677179659159999	1.893647966704	2.581682742515	0.45567689359300001	2.2123708930564998	2.9086676789224999	3.7374743952860001	3.7742085630690001	3.1227172932705001	3.7484056701280002	5.3977443820152997	3.8719417866272936	3.6798945405949999	5.3646963417953	4.5466429492879996	2.9311657678415002	5.8525998125048	0.96220166388800066	0.96919259547300074	1.9655910081059937	1.8464274015434938	0.38703865621300015	3.6418892943419996	2.7466051739974935	4.0455202624905002	2.2201244717235	2.4939783280849936	2.2018209417554999	2.1218065520689935	4.3177852707644995	1.5487408238694993	3.7795470926429999	2.5301405105564938	2.9827079997999997	3.1788989616445003	1.9184975507925	2.0240606177260001	2.9859492498984999	2.627949998823	1.3983722408685	1.3770181225725	2.9976431718225003	2.4651248468159999	3.7083666983230001	0.80395239437300003	4.8921856313575001	0.85193560661550061	2.4010624919280001	2.0741411094440001	1.3605068132471994	1.5636124419685	1.8276789941109999	2.0649893444599936	2.8959823157918998	0.90354139249749998	1.7621548989825	1.1988002102938	1.609307712965	1.6197941103425	2.7354196834615001	2.0265392207424999	1.5587823437825001	3.1680947946494999	2.7528334585004997	2.7776957533736999	2.7044053687935001	1.3884578288025	2.0933979482645002	2.3619259858366997	2.6554688476984998	2.1547401952266938	2.0347376768740002	3.3611716142425001	3.4159550962995002	1.3322126065049993	0.50404142937650642	1.0842887509315	2.2507574628505003	1.8038462727984999	1.60485893832	3.5400123549715001	3.0201412607415001	2.3739885205169999	2.581174311127	2.8355298237587001	2.9766576662827999	3.0547781490489996	2.939110008279	2.3161544501320002	2.3945799917309936	5.0345464199975005	1.9003846825949999	2.1713786123989935	2.2284627464867	3.832423956995	1.9795728712760001	2.3529521718384938	2.6162814984684002	2.7886270282157	5.0850082352564998	2.75264279673	2.4433258510554996	2.5217513926545001	2.8355298237587001	4.0350338651130002	4.3005621574959996	4.2422196557229999	2.5483169326774999	1.8738826964955	3.5573752868717001	2.0371527259669935	1.9288568403229935	1.9872628960195002	1.9179891194045	2.6282042145169999	3.8205393733005	1.9276111834223937	2.7585660224002	1.9788102241939938	2.3619259858366997	3.7886988576269998	3.1447705047249999	2.5286787703159939	3.4742340441490001	1.7621548989825	1.5142310434090001	1.9101084328905	2.2284627464867	2.6162814984684002	1.4552530024009993	1.7972366647544999	2.1881568482029934	1.9179891194045	3.1861441089235001	4.0134890850465004	1.1115533841130001	2.0360341769133998	1.9798525085393939	3.1783905302565003	2.0090618917799938	1.805180905192	1.9066765210215002	3.7167558162249996	2.4202684876097003	2.5115192109709996	2.142143807589	3.6036298323949998	2.5530834769399937	2.0091254457034999	1.2653538789829994	0.74541923082950001	4.5407324344025	4.4294495143539994	3.2951390877259996	1.5927836928549999	1.8426014553487999	1.54893148564	3.2552907776915001	experimental log KOC


predicted log KOC



R² = 0.803

2.36	2.97	1.6	2.0099999999999998	2.68	3.1	1.8	1.49	2.0499999999999998	1.43	1.72	3.28	3.55	3.52	3.61	3.23	3.72	3.11	2.44	2.5299999999999998	1.65	2.5099999999999998	1.26	3.72	3.94	1.39	2.85	2.02	2.5099999999999998	1.51	3.78	1.3	2.72	3.75	1.1499999999999999	2.73	2.9	3.79	4.32	4.51	6.1	2.6	2.6	2.42	2.42	2.87	3.44	4.04	1.83	2.56	2.81	3.64	2.86	3.77	2.65	2.11	3.55	2.48	3.01	2.74	4.08	3.48	4.17	2	3.58	2.1800000000000002	2.4700000000000002	3.56	4.18	3.05	3.86	2.2000000000000002	2.4500000000000002	4.66	3.12	1.08	2.5499999999999998	2.36	2.36	1.94	1.6	5.0199999999999996	4.1100000000000003	6	4.5	5.6	5.37	5.21	5.37	5.21	4.7	3.46	4.8	5.64	4.8499999999999996	4.2300000000000004	2.88	3.94	2.88	2.6	3.76	5.21	3.76	2.54	3.47	2.66	5.21	3.85	5.21	3.76	5.21	3.76	2.4	2.25	4.55	2.7	2.5499999999999998	2.11	3.68	2.39	2.5499999999999998	1.63	3.28	2.66	2.6	4.7	3.05	3.72	2.29	2.52	2.56	4.1500000000000004	2.66	1.96	2.57	2.41	1.83	2.4700000000000002	3.84	2.65	1.39	3.54	2.6	2.41	1.71	3.43	1.2	2.68	3.79	2.4500000000000002	2.33	2.17	1.99	1.26	2.95	2.11	2.08	2.61	2.87	2.61	3.13	2.38	3.55	1.98	2.79	2.38	2.2200000000000002	2.85	3.58	1.45	1.88	3.1	2.96	2.67	2.06	2.12	2.4	2.97	0.92	3.6	2.46	2.5299999999999998	1.73	1.84	2.1	1.79	1.73	1.72	1.43	1.4	1.51	2.36	4.7	2.1800000000000002	3.76	4.7	2.34	2.33	2.5299999999999998	2.5499999999999998	2.4900000000000002	1.53	2.5499999999999998	2.83	2.31	2.66	0.99	2.2999999999999998	0.77	2.35	1.96	1.96	2.69	1.89	2.12	2.6	2	1.93	3.87	2.0099999999999998	3.74	1.66	1.57	1.77	2.6	0.98	1.61	1.55	2.0699999999999998	2.2599999999999998	2.37	2.61	1.45	2.82	2.25	2.0099999999999998	3.34	1.48	1.56	2.0299999999999998	2.65	1.95	2.8	2.37	1.93	1.72	1.75	2.36	1.98	2.36	2.36	5.27	2.99	1.88	2.69	1.96	1.96	1.95	2.0099999999999998	2.41	2.12	3.36	1.96	2.19	1.98	3.89	1.9	3.81	1.48	1.87	1.68	1.52	2.59	2.17	1.94	1.8	1.83	1.4	2.74	0.63	2.61	2.57	1.6	2.91	1.78	1.77	2.7	2.5299999999999998	2.16	1.93	2.71	2.0699999999999998	1.96	3.85	1.93	1.69	1.37	5.58	4.47	0.3	1.62	0.69	2.3199999999999998	1.25	1.19	2.2599999999999998	1.6	0.95	1.51	2.48	0.42	2.17	1.47	3.3	2.33	2.08	1.87	0.49	2.2400000000000002	2.23	3.13	3.13	3.99	2.6	1.46	1.87	2.35	2.14	2.23	4.75	2.23	2.64	1.97	3.07	3.04	2.44	3.54	2.63	2.5499999999999998	5.38	3.04	3.18	1.71	1.6	2.14	3.12	2.37	3.47	2.62	3.69	2.2599999999999998	1.81	1.7	2.02	2.35	1.95	1.79	2.27	4.67	2.41	3.36	2	2.58	2.04	2.2200000000000002	1.97	1.65	3.22	1.79	2.98	2.2799999999999998	3.55	2.5299999999999998	3.79	3.52	1.6	2.14	2.54	2.44	2.48	2.68	2.9	2.65	2.38	4.67	3.37	2.2599999999999998	1.42	2.54	3.61	3.25	2.0499999999999998	1.82	1.83	2.93	2.19	3.8	2.31	5	5	0.4	1.85	3.18	3.28	3.28	2.36	6.07	3.62	3.4	2.63	3.12	3.95	2.92	2.33	1.88	2.5499999999999998	2.2200000000000002	3	3	4.2	4.2	3.7	1.66	4.1100000000000003	0.6	3.15	2.04	1.86	1.9	2.72	2.0299999999999998	2	2.44	1.84	2.42	1.59	1.68	3.14	0.93	0.48	2.34	1.43	1.63	0.61	2.17	4.72	3.63	1.59	5.51	2.08	3.98	2.78	2.83	1.59	2.29	3.22	2.82	4.97	3.88	6.08	3.44	6.43	4.13	2.14	1.27	2.38	3.72	3.6	3.94	2.17	2.1	1.21	2.81	2.48	2.16	1.5	2.61	2.4700000000000002	3.02	1.97	1.89	2.31	2.2400000000000002	2.74	2.21	2.59	2.48	1.31	1.99	0.64	1.21	1.82	2.52	1.64	3.51	3.98	3	3.4	2.17	3.18	1.4	3.76	4.1399999999999997	3.66	2.61	1.73	1.53	3.27	1.57	0.56000000000000005	2	1.53	-0.37	2	1.22	0.99	0.42	1.51	3.17	3.83	2.69	2.78	4	4.49	3.55	5.28	2.76	1.53	3.93	3.66	2.35	3.55	2.25	1.73	4.38	5.86	2.98	2.04	2.35	2.64	1.33	3.19	2.97	3.16	2.2999999999999998	3.39	1.79	2.66	1.77	1.89	1.63	2.78	2.63	2.2799999999999998	2.69	4	3.11	1.95	2.5099999999999998	0.87	4.5	1.1100000000000001	-0.63	4.8899999999999997	2.4300000000000002	3.07	1.1200000000000001	0.45	1.05	1.96	2.41	3.13	2.72	1.82	1.73	1.54	3.83	3.42	2.78	3.86	2.19	2.1	1.71	3.24	1.66	2.72	1.75	1.97	1.53	1.86	4.9000000000000004	2.4300000000000002	1.48	1.81	2.57	0.79	1.87	2.8	3.78	1.54	2.2200000000000002	1.65	1.39	1.04	1.68	1.83	2.04	2.76	1.89	1.07	3.49	3.21	0.87	1.46	1.73	2.74	2.02	1.54	2.2999999999999998	2.12	1.72	1.92	0	0.66	1.7	0.4	1.2	1.45	2.67	2.46	1.54	3.18	0.96	2.63	2.4500000000000002	0.83	2.48	2.2599999999999998	4.51	3	3.21	3.4	3.07	1.7	2.2599999999999998	2.0099999999999998	1.17	0.81	1.42	0.85	2.5	3.24	5.25	2.66	2.37	1.93	1.74	1.29	1.29	1.96	2.41	2.4900000000000002	1.71	1.34	5.85	4.18	3.04	2.96	4.8	3.76	2.67	2.2999999999999998	3.3	2.06	2.63	1.46	3.4	1.74	0.9	1.44	5	5.31	3.23	2.93	1.74	3.02	3.23	3.13	2.68	1.85	1.69	3.61	2.78	3.87	2.54	2.36	2.17	2.8	3.33	3.7	2.95	3.73	0.46	3.86	2.13	4.04	2.61	5	4.78	2.74	3.35	2.78	3.77	2.92	2.74	2.19	3.33	2.75	2.06	2.25	1.35	2.82	2.93	2.91	0.85	1.77	2.25	1.7	3.7	0.74	1.83	1.75	2.13	1.21	4.13	3.3	2.8	2.42	2.66	2.48	1.56	3.6	1.17	1.83	1.7	1.46	1.67	1.51	2.36	1.64	3.38	0.36	2.06	4.66	1.9	4.38	1.73	2.0699999999999998	1.63	2.48	2.5499999999999998	1.02	2.57	2.37	3.1	3.3	2.56	2.71	2.78	1.73	2.31	2.31	3.28	2.08	0.18	4.1399999999999997	3.04	0.84	0.96	4.08	2.67	1.83	5	1.63	2.1800000000000002	2.85	2.3199999999999998	2.4700000000000002	3.81	1.57	1.6	3.61	1.86	2.85	5.29	4.7	1.63	3.24	1.62	2.04	1.65	1.6	2.54	2.36	3.01	5	2.4300000000000002	2.7	2.63	5.15	2.71	1.95	3.35	1.9	1.92	0.99	2.15	2.75	1.43	3.09	6.47	3.75	2.74	0.83	1.44	4.49	2.2999999999999998	2.6	1.02	1.1399999999999999	4.3600000000000003	3.38	4.47	2.9	5.81	1.86	2.04	2.5099999999999998	2.4300000000000002	2.23	2.13	3.52	3.27	4.01	1.03	2.3728548236619997	2.8603806824850002	1.9610347960760002	2.4762580312239999	2.6695828797059997	2.8172463280819997	2.2573208959719997	2.1763451956899997	1.8373619279879998	2.033536058088	2.0942240608449998	3.1225294974889999	3.3589074562599999	3.7810576848190003	3.3589074562599999	3.3320564527530001	3.7810576848190003	3.3320564527530001	2.1549547859239997	2.4916770458320006	1.9586663198359999	2.2390953955970003	1.4003204865800001	3.6781259394429999	3.687562884928	1.63357844569	3.3320564527530001	2.5502185036930003	2.144217534974	2.2541027373519995	3.6781259394429999	1.6348367050879999	2.7081352140920001	3.6781259394429999	1.3213207039059998	2.6398895356520002	2.891768576075	3.6781259394429999	4.2988022539870006	4.2988022539870006	5.0731722263020007	2.8724776558630003	2.8724776558630003	2.2316788949280002	2.2316788949280002	2.6909772082370003	3.235406373919	3.7596510364629996	1.8452544923400001	2.2974677804699999	2.5928329751929997	3.4012468886649998	2.8679922220909999	3.6435238059980004	2.69875633306	2.2373287304259999	3.3115777085850002	2.3760176126969998	2.7167715258960001	2.43073985845	3.7504259096699997	3.4855872789700002	4.2174922797300001	2.305024335873	2.8090739683720001	1.783549910209	2.0875766131360001	3.150278899146	3.8022988738050003	2.894675025687	3.5569382911949998	2.1129640731659998	2.432905864681	4.4140280639959997	3.2510163616409997	1.220714036193	3.0694811523449999	1.9800383651649998	2.2545104179109998	0.91829549053499981	1.0138771783899998	6.1225084316680007	5.6744384078610004	4.8521658912679992	4.0278817373770002	5.2505797987880012	4.8521658912679992	4.4785925281810002	4.8521658912679992	4.4785925281810002	4.1351199079420002	3.1510022074780002	5.2505797987880012	4.8521658912679992	4.8521658912679992	3.3961979677770002	3.3362864490520003	3.211713953426	3.3362864490520003	2.8008922599790003	2.7681579729700001	4.4785925281810002	2.7681579729700001	2.4274676157029997	2.7790137151229999	2.547380986167	4.4785925281810002	3.4663436145390003	4.4785925281810002	2.7681579729700001	4.4785925281810002	2.7681579729700001	2.7122160511720002	2.7250642072449995	4.1351199079420002	3.2858931934550002	2.5140139324590001	2.4547596853759996	3.1811224929869999	2.2645113806949997	2.5140139324590001	1.7141296121289997	3.3899394073669997	2.547380986167	2.6827028323639999	4.1351199079420002	2.6876957301349997	3.6781259394429999	2.486153893375	2.3011143916979999	2.1399711294159998	4.1072576814500001	2.547380986167	2.49115977098	2.3751993028019998	2.4049455407909996	1.7789614902859996	2.2820784033730002	3.8313871642799997	2.5922038454939997	1.0270106802609997	3.4838030842599998	2.2186620631279999	2.3068013077469995	2.0643568051969998	3.5081763725280002	1.234230246044	2.5581244048510001	3.3249344525140003	2.726465420007	2.3747593532989999	2.2982033634989998	1.8207958209889998	0.94046666214899988	2.430110728751	2.178548779847	1.8819870535099998	2.108258509159	2.5442353376720002	2.3948520854159998	3.1432673776910001	2.3499026318369998	3.4855872789700002	2.252339990946	3.0354614459510003	2.2146268120329999	2.7654892110880001	2.884594504831	2.8090739683720001	1.4217910517529999	1.465857161957	3.2497788742919997	2.894045895988	2.9895189595379996	2.1117058137679998	2.0516267833550001	2.5614216201770001	2.7857736045419998	1.0544755328969997	3.7637802459870002	2.3771988285110002	2.9151585850789998	2.6033792410609999	2.059874957261	2.336147443307	2.357537853073	2.033536058088	2.0942240608449998	2.033536058088	2.0942240608449998	2.374221379927	1.9800383651649998	4.1351199079420002	2.2841646766429999	2.7681579729700001	4.1351199079420002	2.573544462593	2.6307781917139996	2.4916770458320006	2.5140139324590001	2.1403617328699998	2.4696841715320001	2.5140139324590001	2.547380986167	1.6817877505230001	2.547380986167	2.6076382022329998	2.5274810238079999	0.68002986090199991	2.1612855011649996	2.49115977098	2.49115977098	2.439182997764	1.565889680557	1.9089289594349999	2.4270894019859997	1.8314187359510001	2.0243238658139999	3.8313871642799997	1.8403538222439999	3.3249344525140003	1.774367505738	1.9532595900180001	1.5163520272589999	2.6365796060109998	1.8573143509609999	1.232268012739	2.0102895581809999	1.8819870535099998	2.49115977098	2.1762663591880003	2.0779710578920003	2.328701696	2.5442353376720002	2.2189752832890002	1.9183235100360001	3.010619864478	1.5642833162059997	1.9054601785659999	2.252339990946	2.6449644606679996	1.391503600486	2.3197997751099999	3.3717536070080003	2.8270223627659998	2.2645981616029998	2.382111818432	2.2545104179109998	1.9610347960760002	1.9800383651649998	2.4292369702509999	4.1351199079420002	2.8252712599300001	1.6513360871740002	3.1112108745900002	2.49115977098	2.49115977098	2.3452073924950003	2.4639909859969999	2.2872372003189998	1.9089289594349999	3.053483185368	2.1611365621499998	1.9711378818989997	2.3242518232749996	3.8313871642799997	2.395415848806	3.3249344525140003	1.9532595900180001	2.000879157989	2.071414053821	1.5163520272589999	2.6365796060109998	2.8002882777479998	2.031624920309	1.9752668712189996	2.1023033922900001	1.312222244894	2.8346109766199996	2.2277788195250001	2.108258509159	2.6681489157959999	2.2597664157960002	2.5442353376720002	1.7417188716089997	2.3661432723790004	2.3200855415510002	2.3787122436169996	3.0622272865789997	1.3687065941559999	3.021361095754	2.3196553695539999	2.49115977098	3.3249344525140003	2.2675455406189999	1.8712139876039999	1.8006258370519999	4.3371373397630002	3.7274397359889999	2.1627306066759999	0.57089164848599983	2.0883693357579998	1.6028503045	1.4092387195889999	2.445811591035	1.5613261290949998	1.659877865051	1.3342062848729999	1.9257440750879997	1.5976375646109999	0.47675767754499976	1.5937807248639999	1.3612193701499997	2.2803472376879999	2.2366194279609997	3.0887500095589999	2.3163107633569999	1.1185978638969996	2.6597997315390001	1.8644395391849997	3.26750643424	2.056184929494	2.7048801747479998	3.2873504105549998	2.5645663722130001	2.155782799796	2.127703116458	2.3528002858989998	2.046696043691	5.5430234255890003	3.1565082129180002	2.5634556022379997	1.7617220201129999	2.7338290267410001	2.2717601947869999	1.9916798386729999	2.7616073197419997	2.7090197812639998	2.436654159143	3.7726441410599998	3.6189128300000002	2.8056728033840002	2.0131330855589997	2.7413205186759999	3.0300281708399996	2.1062040088580001	2.1655170086169999	2.4347490203030002	2.4406762555150001	2.9880022403610003	1.9003585496139999	2.0657149549109999	2.6468395495469998	2.0513271739679997	2.1196958134170001	2.3585797940249997	2.22003768082	2.6906959017259999	2.6993154218069999	2.6033646367459999	2.1148243638370001	2.5268970938460003	2.6700405054230001	1.8050781054209999	2.672745381485	1.555630359354	2.4071978881249998	2.7252017306910004	1.882928326531	3.6944971425949999	2.255577630666	3.5417419774800001	2.9340002806340002	3.4726102822759994	2.8263773378030006	1.7772579167539995	1.8120065898439996	2.4364309906140003	2.6661842013500001	2.4724107429049997	2.6398895356520002	2.891768576075	2.5748668310560001	2.2092343873059996	5.9325320346189994	3.1446648050750001	1.9302279136499998	1.524614979766	3.3349845708729999	3.8413380070169998	3.0523762725969998	2.1725018261360001	2.253704687241	2.2242162208079996	2.8779277226969997	2.1759519608030002	3.5430974378169999	2.3156653950679997	4.5206149965490008	4.5449109594679999	1.590298468311	2.2674152478059999	3.4025246386650001	3.516092680071	3.516092680071	3.0496422059670003	5.4996360413250009	3.7223735945550001	3.5500669747660001	2.1080447568679999	3.060765266223	3.5147525656220004	2.8088886334119998	2.6827028323639999	1.2853405571250001	2.284201072588	1.7248662483849999	3.5594921023950001	2.7435600050200004	3.9675040060040003	3.8861054912680002	4.2937200886760003	1.7458514535579996	4.3420180354370004	0.18668994731199939	2.91333525764	1.8585170576359999	2.0113447328760001	1.481119763538	2.4522951166490001	1.7390642262270002	1.2455119318329999	2.46180159736	1.715684458608	2.9641943056560001	1.9212922301219999	1.7552019895859998	3.0527985263100001	0.75560763370899986	1.4993112394599999	2.1813403261839999	1.4600950308209999	1.9112887054429999	0.81397649586499998	2.1782331994809998	4.5545589378189995	2.8277266340229996	3.1010272516259998	5.5788368481730002	2.898391660408	3.4633429862940002	3.4683793279569999	3.062138758068	2.0198400167239998	2.2967496782349999	3.2539276264770001	2.6584769719580001	4.6960674228729999	4.0220343086549999	5.4152077987639995	3.530824426998	6.053526302141	3.7768692406619997	1.5269471562729999	1.6799198171119998	2.978869781048	4.9687542264100006	3.5149956215689997	3.8791158585250001	2.5830769511889997	1.5931515951649999	1.2940047902849998	2.3428518507740002	2.5421078532329999	2.008059775814	1.2107631934559997	2.8865592192770002	2.131369196818	3.1496127588079998	2.3511400576249999	2.3279823064330003	1.7970967307929999	2.1591686119869999	2.4521791836859999	2.1377782022209999	2.5670515920530002	2.1828648154919996	1.3350053338719998	2.084145665836	0.61882046146699965	1.3112546287219997	2.4171971648669999	3.5409106595370003	2.8300644010809997	2.5050981805910002	3.9139852472990002	3.3059350839550001	4.0303359737310007	2.656610428439	3.055514980021	2.1388471395400002	4.124034833804	4.3624466515140004	3.5641036284499998	2.3493727161990003	1.898861091333	1.5758180198879996	2.7068997588689996	0.92123144618499975	0.20012002947099949	1.7862050493489998	1.710819682488	8.518567053599968E-2	1.0312857485499998	1.6918484710739998	1.8323409284559999	0.36435142361300032	1.1978962617869999	3.4285308306919999	3.4813702171900003	2.703343856524	2.6360028290819999	4.5229995876539997	5.0307547922930009	4.0239893191239995	5.0435185942319993	3.0892605411789997	1.4615966896320001	3.7554613548739999	2.8813143629929998	2.4587558391810003	3.2415968841340002	2.6374512386640001	1.5194103956349998	3.9265846330019998	5.0623765164089995	3.1774846157479999	2.317969982458	1.7858171932269999	1.5017423687359999	1.4178901533199997	2.873444081843	2.9244035874619998	2.6419180262340003	2.2014195090879998	2.5095026912099998	1.6142774726839999	2.5748668310560001	1.6273417685009997	1.6301273475119999	1.834737935255	3.3135926499539998	2.7711486099820002	2.1606499871449998	2.6398895356520002	3.9550114613989997	2.6173819679729999	2.704764197692	2.823996541738	0.79677177539399979	3.920716640467	1.6009519144829998	0.84429161530899965	5.0795014423579996	2.5328186173749998	2.1686487787269999	1.3077972896239998	-0.77004583310500019	1.251292562113	2.2297116993410002	2.2872372003189998	2.1611365621499998	2.1631037577370003	2.2186620631279999	2.3894968854380001	2.3200855415510002	3.3430927936619996	3.0965645723069999	2.958785168226	3.2903323190689999	2.0747501553409999	2.6773659968230001	2.313445524914	3.1604794676729999	2.278700449659	2.2344264813439998	1.8502932416150002	2.162226954566	1.4696635089039995	1.337427059341	4.1007842745509997	2.1056787498009997	1.2107631934559997	1.2928497252739999	2.064898979099	1.7937964315999997	1.6956521985559998	2.3565928138359999	3.409872673562	1.9003585496139999	2.18850476698	1.5264163095249998	0.90487407401099973	1.8189616195599998	1.952921651187	1.5082714385699998	2.0113447328760001	1.8877872748819999	2.1374137113040002	1.0970944173339998	3.0667598355510002	2.8213992529410001	0.59824300003199982	1.5150387257140001	2.12248254453	2.5134079824210001	2.2951694646870004	1.5225222443169999	1.864512056103	1.6513360871740002	1.8579849366280001	2.9296686626619999	1.4878535165859996	0.37723644479399976	2.357537853073	0.96607995434599991	1.660543390695	1.897150917901	2.3661432723790004	2.9604911411280002	2.1590321783520001	2.9394359017960001	1.123461593157	2.4021543236260001	2.4241512981240003	0.80390642838699988	3.088754763222	2.5532892422479998	4.7677310405649997	3.2983337894910001	3.7567902840720002	3.5482080825229998	2.9115309529819999	2.5903974628479998	1.4519878841590002	1.9925337951119999	1.3466260968919996	0.8341046539389998	1.7115206460569998	0.48910478761599974	2.9151585850789998	3.2393921478749998	4.6726075931210005	2.517029067937	3.3717536070080003	2.8270223627659998	2.2645981616029998	1.8752619530139998	1.7267873440499999	2.2297116993410002	2.2872372003189998	2.3066241656109998	2.2186620631279999	2.9019032426190003	5.5497682212950004	3.7239371750229999	2.9729158538679998	2.8906754942820001	4.424453385734	3.3430927936619996	2.3120398376539999	2.1356507293940004	3.125877334228	1.9006479056169998	2.2505591122749999	1.660543390695	2.793516889153	2.2597664157960002	0.79335961617899975	1.3229400027759999	4.1658483428649999	5.012000869974	3.4493862857749997	3.1575892566509998	1.9850525363509997	2.8551262692820001	2.9711075095090003	2.1611365621499998	2.1631037577370003	2.2186620631279999	2.3200855415510002	3.3430927936619996	2.958785168226	3.2903323190689999	2.3120398376539999	2.0845993727879999	2.0288304711620002	3.2540290279460002	4.3985335904860001	3.7032639710330004	3.2128431493990002	3.862577966615	0.31518754176799968	3.5579645745460002	2.1493005296919998	3.6774992173559999	3.2650239037769997	4.610175270559	5.1553772330770009	2.5134079824210001	3.125877334228	2.5785305773329998	4.0339636232869998	3.1045062469189997	2.5951948432909999	2.1523480072600001	3.041869706745	2.4533563321990002	1.7366680842740001	2.5136583844659999	1.6533241895169999	3.1874622239820001	3.3230191300929999	2.3559597228150002	2.5234485386859999	2.2215505611979998	1.9365853692899997	1.841030775011	3.8937878096419998	0.8585406016799999	1.977045354246	2.0102895581809999	1.6513360871740002	1.660543390695	3.7600088334250001	4.2284705840420003	2.5542482251879997	2.6736049760779999	2.538409503929	2.8840896233329998	1.5635961220539998	3.5691367395709999	0.88105169363399982	2.704764197692	1.6028503045	1.7542385859119998	2.3924613259739997	1.57195766196	2.1614521899230001	1.596196456885	3.1774659695459997	0.89644628200299992	2.705393327391	4.6723280795280004	2.2597664157960002	4.4234722323169997	2.0092140059269998	1.8843450870379999	1.7018861073479998	2.823996541738	2.7963833473219997	1.8573143509609999	2.0264753565699998	2.1864969894859998	3.6048267253300001	2.761656027715	2.761656027715	3.045196148944	2.1063078794999996	1.8439962329420001	2.0765849678470003	3.1407765873520002	3.0879638335180002	1.9006453476039997	-4.3730923210003603E-3	4.2611127182270003	2.9690967686700001	1.5292454337879997	1.343030119045	4.1336507263110001	3.107216755644	2.0049262269399994	4.2257615074500006	1.6676544606849997	2.9379657446860001	2.4151241415859999	2.3223601546279995	2.1147303029659996	3.7119265427479999	1.7036138899419999	1.7173073154579999	3.399171756996	1.9713234707680001	3.2156063716790002	5.1849261715750004	4.5351044720909996	1.9323449502019998	2.8901695576820003	1.6173727019079998	2.1956105901899998	1.8114505215959997	1.6022105736529999	2.5849115878509998	2.388172430324	2.120078850569	5.2598947456440008	2.1758337060499997	2.6398895356520002	2.5748668310560001	4.0002186936720001	2.9446937541600002	2.8436334410560002	3.7936565173890004	1.9617927126099997	1.6980730275659999	0.91829549053499981	2.6498824860169998	2.5946785384269999	2.3633078833000001	2.591984645323	5.6614995896330003	3.9750718358409998	2.2337392871919999	0.11915946308399983	0.40995869374299998	3.6866505466919999	1.634679246018	2.5444658025660001	1.5400784360849999	1.1388111079779997	4.7677310405649997	3.7214350228790001	3.5253078946510001	3.0333630730599999	5.1679847996360007	2.3576359504709998	1.8821469485709996	2.1822385041299999	2.9505925295840001	2.0352227700939998	1.9370785370499999	2.980916275282	3.2163197677980002	3.1455369734020002	1.4292716558959997	experimental log KOC


calculated log KOC



R² = 0.630
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2.36	3.86	2.97	1.6	2.0099999999999998	2.68	3.1	1.8	1.49	2.0499999999999998	1.43	1.72	3.28	3.55	3.52	3.61	3.23	3.72	3.11	2.44	2.5299999999999998	1.65	2.5099999999999998	1.26	3.72	3.94	1.39	2.85	2.02	2.5099999999999998	1.51	3.78	1.3	2.72	3.75	1.1499999999999999	2.73	2.9	3.79	4.32	4.51	6.1	2.6	2.6	2.42	2.42	2.87	3.44	4.04	1.83	2.56	2.81	3.64	2.86	3.77	2.65	2.11	3.55	2.48	3.01	2.74	4.08	3.48	4.17	2	3.58	2.1800000000000002	2.4700000000000002	3.56	4.18	3.05	3.86	2.2000000000000002	2.4500000000000002	4.66	3.12	1.08	2.5499999999999998	2.36	2.36	1.94	1.6	5.0199999999999996	5.24	5	4.1100000000000003	6	4.5	5.6	5.37	5.21	5.37	5.21	4.7	3.46	4.8	5.64	4.8499999999999996	4.2300000000000004	2.88	3.94	2.88	2.6	3.76	5.21	3.76	4.0599999999999996	2.54	3.47	2.66	5.21	3.85	5.21	3.76	5.21	3.76	2.4	2.25	4.55	2.7	2.5499999999999998	2.11	3.68	2.39	2.5499999999999998	1.63	3.28	2.66	2.6	4.7	3.05	3.72	2.29	2.52	2.56	4.1500000000000004	2.66	2.57	2.41	1.83	2.4700000000000002	3.84	2.65	1.39	3.54	2.6	2.41	1.71	3.43	1.2	2.68	3.79	2.4500000000000002	2.33	2.13	2.17	1.99	1.26	2.95	2.11	2.08	2.61	2.87	2.61	3.13	2.38	3.55	1.98	2.79	2.38	2.2200000000000002	2.85	3.58	1.45	1.88	3.1	2.96	2.67	2.06	2.12	2.97	0.92	3.6	2.46	2.5299999999999998	1.73	1.84	2.1	1.79	1.73	1.72	1.43	1.4	1.51	2.36	4.7	2.1800000000000002	3.76	4.7	2.34	2.33	2.5299999999999998	2.5499999999999998	2.4900000000000002	1.53	2.5499999999999998	2.83	2.31	2.66	2.2999999999999998	0.77	2.35	1.96	1.96	2.69	1.89	2.12	2.6	2	1.93	3.87	2.0099999999999998	3.74	1.66	1.57	1.77	2.6	0.98	1.61	1.55	2.0699999999999998	2.2599999999999998	2.37	2.61	1.45	2.82	2.25	2.0099999999999998	3.34	1.48	1.56	2.0299999999999998	2.65	1.95	2.8	2.37	2.0699999999999998	1.93	1.72	1.75	2.36	1.98	2.36	2.36	5.27	2.99	1.88	2.69	1.96	1.96	1.95	2.0099999999999998	2.41	2.12	3.36	1.96	2.19	1.98	3.89	1.9	3.81	1.48	1.87	1.52	2.59	1.94	1.8	1.83	1.4	2.74	2.61	2.57	2.91	1.78	1.77	2.7	2.5299999999999998	2.16	1.93	2.71	2.0699999999999998	1.96	3.85	1.93	1.69	1.37	2.54	0.3	1.62	0.69	2.3199999999999998	1.25	1.19	2.0499999999999998	0.95	1.51	2.48	0.42	2.17	1.47	3.3	2.33	3	1.87	2.25	0.49	2.2400000000000002	2.23	3.13	3.13	3.99	2.6	1.46	1.87	2.35	2.14	2.23	4.75	2.23	2.64	1.97	3.07	3.04	2.44	1.95	3.54	2.63	2.5499999999999998	2.11	5.38	3.04	3.18	1.71	3	2.14	3.12	4	2.37	3.47	2.62	2.94	3.69	2.2599999999999998	1.81	3.32	2.02	2.35	1.95	1.79	2.54	2.27	2.41	3.36	2.74	2	2.58	2.4700000000000002	2.04	2.2200000000000002	1.97	1.65	3.22	1.79	2.98	2.2799999999999998	3.55	2.5299999999999998	3.79	3.52	1.6	2.14	2.54	2.44	2.48	2.68	2.9	2.65	2.38	4.67	2	3.37	2.2599999999999998	1.42	2.54	3.61	3.25	2.0499999999999998	1.82	1.83	2.93	2.19	3.8	2.31	5	5	0.4	1.49	3.18	3.28	3.28	2.36	6.07	3.62	3.4	2.63	3.12	2.92	2.33	1.88	2.5499999999999998	2.2200000000000002	3	3	4.2	4.2	3.7	1.66	4.1100000000000003	0.6	3.15	2.04	1.86	1.9	2.72	2.0299999999999998	2	2.44	1.84	2.42	1.59	1.68	3.14	0.93	0.48	2.56	2.34	1.43	1.63	2.0099999999999998	0.61	2.17	4.72	3.63	5.51	2.08	3.98	2.78	2.83	1.59	2.29	2.82	4.97	3.88	6.08	3.44	6.43	1.27	2.38	3.6	3.94	1.8	2.1	1.21	2.81	2.48	2.16	1.5	2.61	2.4700000000000002	3.02	1.97	1.89	2.31	2.2400000000000002	2.74	2.21	2.59	2.48	1.31	1.99	0.64	1.21	1.82	2.52	1.64	1.57	3.51	3.98	3	3.4	2.17	3.18	1.4	3.76	4.1399999999999997	3.66	2.61	1.73	1.53	3.01	3.27	1.57	0.56000000000000005	2	1.53	-0.37	1.22	0.99	0.42	1.51	3.17	3.83	2.69	2.78	4	4.49	3.55	5.28	2.76	1.53	3.93	3.66	2.35	3.55	2.25	4.38	5.86	2.98	2.04	2.35	2.64	1.33	3.19	2.97	3.16	2.2999999999999998	3.39	2.4	1.79	2.66	1.77	1.89	1.63	2.78	2.63	2.2799999999999998	2.69	4	3.11	1.95	2.5099999999999998	0.87	4.5	1.1100000000000001	-0.63	4.8899999999999997	2.4300000000000002	1.1200000000000001	0.45	1.05	1.96	2.41	1.82	3.83	3.42	2.78	3.86	2.19	2.1	1.71	3.24	1.66	2.72	1.75	1.97	1.53	1.86	4.9000000000000004	2.4300000000000002	1.48	1.81	2.57	0.79	1.87	2.8	3.78	1.54	2.2200000000000002	1.65	1.39	1.04	1.68	1.83	2.04	2.76	1.89	1.07	3.49	3.21	0.87	1.46	1.73	2.74	2.02	2.2000000000000002	1.54	2.12	1.72	1.92	0	0.66	1.7	1.83	0.4	1.2	1.45	2.67	2.46	3.18	0.96	2.63	2.4500000000000002	0.83	2.48	2.2599999999999998	4.51	3	3.21	3.4	3.07	1.7	2.0099999999999998	1.17	0.81	1.42	0.85	2.5	3.24	5.25	2.66	2.37	2.0699999999999998	1.93	1.74	1.29	1.29	1.96	2.41	2.4900000000000002	1.71	5.85	4.1500000000000004	4.18	3.04	2.96	4.8	3.76	2.67	2.2999999999999998	3.3	2.06	2.63	1.46	3.4	1.74	0.9	1.44	5	5.31	3.23	2.93	1.74	3.02	3.23	2.68	1.85	1.69	3.61	2.78	3.87	2.54	2.36	2.17	2.8	3.33	3.7	2.95	3.73	0.46	3.86	2.13	4.04	2.61	5	4.78	2.74	3.35	2.78	3.77	2.74	2.19	3.33	2.75	2.06	2.25	1.35	2.82	2.93	2.91	0.85	1.77	2.25	1.7	3.7	0.74	1.83	1.75	1.21	4.13	3.3	2.8	2.42	2.66	2.48	1.56	3.6	1.17	1.83	1.7	1.46	1.51	2.36	1.64	3.38	0.36	2.06	4.66	1.9	4.38	1.73	2.0699999999999998	1.63	2.48	2.71	2.5499999999999998	1.02	2.57	2.37	3.1	3.3	2.56	2.71	2.78	1.73	2.31	2.31	3.28	2.08	0.18	3.04	0.84	0.96	4.08	2.67	1.83	5	1.63	2.5	2.1800000000000002	2.85	2.3199999999999998	2.4700000000000002	3.81	1.57	1.6	3.61	1.86	2.31	2.85	5.29	4.7	1.63	3.24	1.62	2.04	1.65	1.6	2.54	3.26	2.36	3.01	5	2.4300000000000002	2.7	2.63	5.15	2.71	3.35	3.7	1.9	1.92	0.99	2.15	2.75	1.43	3.09	6.47	3.75	2.74	0.83	1.44	4.49	2.2999999999999998	2.6	1.02	1.1399999999999999	4.3600000000000003	3.38	4.47	2.9	5.81	1.86	2.04	2.5099999999999998	2.4300000000000002	2.23	2.13	3.52	3.27	4.01	1.03	2.3641768403801997	2.6471947073133997	2.7218590606652002	2.2052327088074	2.4059981461366	2.6202599328303999	2.8444846898706002	2.3632500524409998	1.9551158137157998	1.8760492176528001	2.0169789086573999	1.8884455855820619	3.1670648169583999	3.4170658635575997	3.8299498904711995	3.4170658635575997	3.4451011987183997	3.8299498904711995	3.4451011987183997	2.2736412435695996	2.9990845029784001	2.1062401720516002	2.2715559707063999	1.183970903297662	3.3799943459896	3.6985777000895999	1.3733826091292001	3.4451011987183997	2.1070511114984001	2.1562287965221998	2.1099473238084001	3.3799943459896	1.1908633093530001	2.3009814877760002	3.3799943459896	1.0788963206908622	2.3144199128944001	2.5786703240588	3.3799943459896	3.7800197694892619	3.7800197694892619	4.2079055969262003	3.1089088737735997	3.1089088737735997	2.6628921780335997	2.6628921780335997	2.5742680813475998	3.1027689036764001	3.631269146762738	1.7928120758634001	2.5530678072384001	2.4905675455886001	3.2833187790817999	2.754817956753	3.3626170721295998	2.6015504013077999	2.009912150621	3.0692307651266	2.3213128981922	2.8820196014082002	2.6177691902437998	3.5354630227903998	3.0983666609652003	3.6245505134460001	2.2589284850347999	2.3842765538116	2.1689142064400002	2.4331646176044002	3.1140635524429379	3.5977310082129379	2.8498137205209999	3.3334805970485379	2.057063066270262	2.8740260554325996	4.4353167667498621	3.6421594842907998	1.073567869282924	2.7746859731995999	3.0860287965245998	2.4039128732734003	1.7206963893444001	1.6067014728228	5.8640188785153242	6.6337162620209238	6.2488675702681231	5.4791696075200615	4.709472224014462	3.5618770583000621	5.0943209157672618	4.709472224014462	4.3246229530191993	4.709472224014462	4.3246229530191993	3.9397742612664	2.7680820298903379	5.0943209157672618	4.709472224014462	4.709472224014462	3.7687818864839997	3.6897732146671998	3.3974874683419998	3.6897732146671998	3.0126387765892	2.9952615027291998	4.3246229530191993	2.9952615027291998	2.7626377299899998	2.3243249589946	2.7944954861575377	2.7136338177048001	4.3246229530191993	3.0645968254306002	4.3246229530191993	2.9952615027291998	4.3246229530191993	2.9952615027291998	2.233094850472062	2.3886787965228002	3.9397742612664	3.5749094344526	2.9200758311615997	2.7504157140418002	3.3418801919900001	2.478692495875138	2.9200758311615997	1.4256882034478	3.0333756567287997	2.7136338177048001	2.9901062448174001	3.9397742612664	2.870783456130324	3.3799943459896	1.9514665862051999	2.44984680051	2.2815768652989998	4.0543484202499993	2.7136338177048001	2.5096246225884	2.2253324222388002	1.7169898168300621	2.1084992176533999	3.5549255695136002	2.4449811638292003	1.4084847023264	3.2015876676935999	2.5352271394088	2.1416318864798001	1.9784592849344	3.1420988876037379	1.1493895490738	2.2420146051443997	3.3996880104551379	2.349347074868076	2.2757270956752622	2.0850972429461381	1.9372751458862001	2.1835111164823999	1.3343995914366	2.5330839422993998	2.0679522453133998	1.9777641939800001	2.3708381286932001	2.5626832321075996	2.4328170721272002	2.5506929131442	1.8557178072366001	3.0983666609652003	1.7877726664439999	2.5621619138918001	1.7454885459604621	2.4665869076618003	2.6765623001368	2.3842765538116	1.6514189908892001	1.8199785473312	2.8778484764393379	2.8042279180040621	2.613597486032476	2.0114766845108623	2.1264557339754	2.9605069550092002	1.0157583130904	3.4063492987681379	2.5483759432962003	2.8947055905684618	2.4612005320076618	2.1540276751666001	2.4451549365677998	2.2827938537116621	2.0169789086573999	1.8884455855820619	2.0169789086573999	1.8884455855820619	2.179572846983262	3.0860287965245998	3.9397742612664	2.0907164740700002	2.9952615027291998	3.9397742612664	2.5507508373904	3.0360980963001998	2.9990845029784001	2.9200758311615997	2.4291099203703999	1.9537835560532	2.9200758311615997	2.7136338177048001	1.5902509869020001	2.7136338177048001	2.7056402717291999	0.57912534523480008	2.1619053726497999	2.5732254449159999	2.5732254449159999	2.9687321979696	1.6026467755888001	2.0929175954255999	3.0477408697863999	2.0347616522408001	2.2334418167068	3.5549255695136002	2.0442612286176001	3.3996880104551379	1.715020392459262	1.9000877798258	1.7784468628057999	2.5790757937822	2.010201771852	1.429221582466	2.1408788712792002	1.9386653277949999	2.5732254449159999	2.37454528045	2.3708381286932001	2.0626811389092001	2.5626832321075996	2.2220307402054003	1.9084867955248002	2.9128926453903379	1.4507694020524	1.9410402218892	1.9057064317072001	2.1652070546831998	1.6514189908892001	2.7752072914154002	3.119335817332062	2.8550848269252	2.5908344157608001	2.0623335934320002	2.3268736258274001	2.4039128732734003	2.2052327088074	3.0860287965245998	3.4093619388129999	3.9397742612664	3.2954249465376	1.7969246973435999	2.8199248094818001	2.5732254449159999	2.5732254449159999	2.2145585124456	3.2933396736743998	2.5838835062167997	2.0929175954255999	3.2247573661736002	2.2429413930836	2.5782648543354001	2.6512494045474	3.5549255695136002	3.2446833068663996	3.3996880104551379	1.9000877798258	2.3854350387355998	1.7784468628057999	2.579075214539738	1.860873644390862	2.2569011364177998	2.8503350387367998	1.1596421406512001	2.6865837739718623	2.3708381286932001	2.4215218441181996	2.5626832321075996	1.9942146799008	2.3577472490520002	2.4320061326803999	2.4376247845618	3.2654781112521998	1.6514189908892001	2.7356444520183381	1.9803128608128	2.5732254449159999	3.3996880104551379	1.8587872130427381	2.19208390492	2.1638747970206	2.9927707601425997	1.6809024322049999	0.74855376536980012	1.7810534538848	1.1703002019520001	1.2563756318052	2.1398947383362619	3.1728572415784	1.5161658760122001	1.5509783479784001	1.906807571627462	0.89678249063806215	1.6000401845098	1.2127007501704001	2.8194034912659998	2.2262597894204621	1.8580927013308	2.2810555470832004	3.3429228284215999	1.4748658884716002	2.3437284229866759	3.1412306031531996	2.8167389759408001	2.5339528059924001	2.9482270148147998	3.360881082470986	2.2905551234599999	2.1090205358691998	2.0962772017051998	2.2405664989894003	1.9587071169802002	4.2147985822239997	3.1039273886004	2.5423518216913998	2.0616964267237998	2.8363752954026	2.1599938725252001	1.9404030551810001	3.1240271020317998	2.6381585249062001	2.3790639508960618	2.177024180150462	3.1982859856601999	3.8190607114280617	3.1700768777607999	3.1096045439704616	2.3514914304624002	1.9745204361928002	2.8810348892227999	2.0066683928338001	2.9472423026293999	2.4164824346987999	2.3554302792039996	2.6750556904931377	1.6250634588682	2.9232622439450617	1.7753768777571999	1.9069228408773999	3.8564791952308002	2.1867548742695999	2.091528572001724	2.5248013543352621	2.1871024197467999	3.5594436607172	2.6423869948787999	3.6242608922150001	2.5440316248311996	1.824496059292338	2.6270370696357999	3.4477077897973998	3.6181794256064621	1.6068752455614002	2.6754038152128001	1.9394183429956	2.1672923275464	3.0412533542119999	3.1350906330559996	3.6896573661747998	2.8085137329804	3.1865279429240618	2.9591746973466	4.1107666360488002	3.7066870945576	2.3074110791041997	1.9835566186	2.3470891877511999	2.4913784850353999	2.1402417045709998	2.2831987441925996	2.5162279866552	2.2452583629316001	2.2845304226127379	4.3876445328847993	2.7010074905181241	2.9822864715803998	2.5835938849857998	1.2707408448628001	3.163474092936462	3.5774001770391997	2.8160433057439378	2.0995788837385998	1.9918971308103379	2.0422918042467999	2.5585121071387382	1.9318302667434	3.3445441280727377	2.0232926514931999	4.4222838113548626	4.3032489061714001	1.7659352256265999	2.2320527932829242	3.1319627237612	3.1269818178304618	3.1269818178304618	3.4423208349008001	4.395291112625662	3.1613882408308003	3.1555378919645998	2.0970302169058002	2.0970302169058002	2.0970302169058002	2.0970302169058002	2.0970302169058002	2.0970302169058002	2.0970302169058002	3.8553792137954614	3.0308849141421996	3.9346190033546002	4.0652961027818	4.4860004821748616	1.309434820566862	3.2038467132954001	0.48065412669480012	3.3329598580752	2.0194117269978	1.6638727038222001	1.6677536283176	2.5271183241832622	1.687910686752738	1.328318124828062	2.0952345652736	1.3911653527126	2.6474281420255856	1.512228764997986	1.641167557796724	3.5037211151152619	0.91798334398972403	1.013904737212	1.6506659756886	2.0332556218395998	1.2597931623310001	2.1230382034496	0.92423800409440005	1.1027605308828001	2.3162734887727998	4.7193187666259995	2.7796095341266001	5.7763227282534473	2.8370709655994619	3.5120616273256	3.1884388638062	2.874258331659862	2.1135386270728	2.1163195701328621	2.6676425454644619	4.6167928508519998	3.8766368329084	5.4789379105352616	3.3156990119500618	5.990641280708525	1.5442585561767381	2.8958061512462621	3.6258827711085999	3.8528305469626618	3.2106244293432615	1.8488827461849999	1.2252123873496001	2.4088364342004001	2.2314723923360003	1.9229678570747999	1.3991588986882	2.8881016472591998	2.3144199128944001	3.1523520584235998	2.3596002456879379	2.4289940718779999	1.831099423359138	2.2035529056675998	2.286500426226	2.2686597583963999	2.6904641192248002	2.3476684302131998	1.0574637703544001	1.7791998780064	0.71072923260120013	1.1547185797242001	2.3556619761888	3.1076356988421239	2.519241205942524	2.4636333503480623	3.0056299427989996	3.9214701994671999	3.2916025255308621	4.0360460961781861	2.9146894555074621	3.3806315126977999	1.8979445827163999	4.2568515849651991	3.5157687790823999	3.2538353377659996	2.4095894494009999	1.8254813507201999	2.3036460031011998	3.4228588674200617	4.1041632719819994	0.71843315734580004	0.70290945936420002	1.7354091478792002	1.4664668727726	-0.38589259645719975	1.2867285160564621	1.5753065313824	0.4149101072578002	1.0736825592904	3.2178655393607238	3.295540215787538	2.5553841978439378	2.4178152716038621	3.3355085249079997	4.5996478532192615	3.1862956666967999	4.9336390568084614	3.0047610791060002	0.58410798889292403	3.980320654363938	3.2563266595950622	2.3038771208435378	3.031289804623138	2.4354230839637383	3.8934348643063998	4.9745914988718614	3.2013559707088	2.6923176951032	1.9924190282685998	1.8375295939298	1.0667316497464001	2.902814405794	2.6452832071887999	2.6254731149883996	2.7500681685646002	3.1061290891984621	3.4331126174823861	1.7135137828156	2.2708029555058	1.5457651658203999	1.7662827711038001	1.9105720683879999	3.3699172648781861	2.6486428134683999	1.8616840045952001	2.3087433367668	3.9646816871324	2.6275010428478618	2.5743260055938002	2.1502625991636002	1.1475938974416	4.7047224358260618	1.0806913930806001	0.66299965373240011	4.6895457040791992	2.5783807028278001	1.253131874018	-4.3791998399999921E-2	1.2908984825404	2.2915977598915998	2.5838835062167997	2.5352271394088	3.263913577362338	3.1575652405815999	3.0602525069655999	3.3823118950800617	2.1682191154855999	2.9276639074138	2.716878154734462	3.1354381785331999	2.421753541103	2.4515266036497998	1.9190290083332	2.0276369699582002	2.8122788089834003	1.6083233517164	4.109087412151462	2.7147355368675239	1.2427634339482001	1.6468429754394001	2.2067966634548002	1.8046286220882	1.7209280863292	2.4777662871784001	3.4788131100067998	1.5565969998597999	1.8931947945280001	1.5676605308839999	1.1971191279426001	2.1123801421488002	1.824496059292338	1.6290602318560001	1.765182210426	2.0666199876508	1.7992422464340621	0.85542399960880011	2.9618965576755381	2.6976461465111381	0.79309751069760015	1.307580665446	2.1536222054431997	2.6962565438448003	2.2421883778830001	3.179172142899124	1.838804506588662	1.7969246973435999	2.0892104436687999	2.6805584938821383	1.190168797641062	0.54298061560600008	2.2827938537116621	2.0485499398062479	0.92464347381779999	1.4256302792016	1.707257964226	2.3577472490520002	2.8538104935088002	2.7885883715300617	0.98708581122140004	2.3845082507963999	2.3331879479056621	0.94144150521580006	2.9551785036012621	2.8960372689886	3.8691072601448622	2.8167389759408001	3.8099092597709237	3.4372814254813999	2.5038321979684	2.7618847147893999	2.2293871194728001	1.1350243360162	0.86781978829560003	1.8318530178021999	0.82217548229000004	2.8947055905684618	3.0838850201727377	4.6861860977995997	2.4028123125956	3.119335817332062	2.8550848269252	2.5908344157608001	2.0623335934320002	1.7786791390330619	1.7786785597906001	2.2915977598915998	2.5838835062167997	2.4609682557803998	2.5352271394088	5.4621387206523373	4.866563938193786	3.5597906269519379	2.8196346090083377	2.6820656827682621	4.4219356866351998	3.263913577362338	2.528623775342	2.1682191154855999	3.1180603254307377	2.0892104436687999	2.5110148044971998	1.4256302792016	2.5229477784568619	2.1397203863551999	1.353399323432662	1.0725819986126002	4.2563308459918616	4.8977833691682005	3.2305497907935998	2.7376144556315998	1.2816306031483999	3.1280823785082621	3.0056878670452001	2.6142358112255999	2.5352271394088	2.4320061326803999	3.263913577362338	3.0602525069655999	3.3823118950800617	2.528623775342	2.2451425144392001	2.1682191154855999	3.160056562410662	4.0121801482588619	3.6480677574032003	2.9032777997635999	4.07462190642	-2.3286236002737715E-2	3.6986929693395378	2.0268839547575999	3.6291844531419999	3.1875126551094617	4.3808673960793998	4.0419532108056622	2.6962565438448003	3.1180603254307377	2.6912171344253997	3.3429228284215999	2.4830953178288002	2.1559970995373998	3.1200303290439999	2.4990244855338002	1.8710098082333999	2.0885732769606	1.6594125368648001	3.1466760615384617	3.7644375680189999	2.8832945140670621	1.927081637039924	1.8616840045952001	1.9857577399555999	2.010201771852	3.8429260801049239	0.77039120618720003	1.6368226600892619	2.1408788712792002	1.4256302792016	3.7832050237877999	4.1134890756201994	3.0380680999134619	2.6295283914648619	2.2385391503724001	2.9370476352981996	1.4983831324287999	4.2894635148182623	1.7137454798004002	2.5743260055938002	1.5111264665927999	1.642672429713	1.5285616646990001	2.0911798680396001	1.3608130477038001	3.1006836308132	0.92939326200619998	2.6590118327806618	4.0495986320615991	2.1397203863551999	3.5157687790823999	1.6240787466827999	2.010201771852	1.3725716696824	2.3984679941306002	3.8843981026567378	3.1459803913415998	2.010201771852	1.9359428882235998	1.9876113158340001	3.2004297620120621	2.4930009431714621	2.3916914365676618	2.5937317865557237	2.7994202055694619	1.7472256941039999	1.9668165114481999	3.0400381035267241	3.4157336058949999	2.4806624994883997	-0.47254668952993772	2.6101231897453996	1.311056120218	1.3697913058648001	4.1297663680448622	3.3344658884763998	2.330870978057662	4.5068532108068613	2.1182310702574618	3.484084795653462	2.8400830264018619	2.9381493544609238	2.8180712336033999	1.8616840045952001	3.3409534040508002	1.5626211214646	1.3948725044694001	3.1017268464872618	1.865970398814	2.6374055097055997	3.6802736382903998	5.1452936731807997	4.4051376552371995	1.5268239373129999	2.6024192650007998	1.5197571792766	2.0557302293652002	1.5493564690848001	1.680033568512	2.4482249216163998	2.8034163993147998	1.8835793696588001	3.0585147795795997	5.2428966072702625	1.8426848518416001	2.2831987441925996	2.2452583629316001	4.0039543260560002	3.3385785099566001	3.524342146762462	4.6300586617167241	1.882826933700662	2.0969722926596002	1.7206963893444001	2.2400451807735999	3.1407672091835996	2.902235163332	2.5585706106273998	5.7431883216996606	3.5334935984196001	2.8874650597934624	0.47862735732026218	1.3788854125182	3.8187705109545997	2.4463719249804621	2.9985058397588622	1.3511402778308621	0.97231512844040013	3.8691072601448622	3.7081931249587998	4.5363945763688616	2.9321258120985858	5.2146869201283996	2.1711732520417999	2.0015131349219999	2.2949000211674617	3.7110314130225999	1.859598731732	1.810942364924	2.7423063195738	2.8686970247821999	2.8945891628335998	1.3907019587430001	experimental log KOC


calculated log KOC



R² = 0.608
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