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Rozdéleni distribucnich modelu

RGzné zpUsoby déleni modeld

Ustalené vs. neustalené = obsahuji casovou proménnou?

(Statické vs. dynamické)

Rovnovazné vs. nerovhovazné = nachdzi se slozky prostredi pod TD
rovnovdhou?

Z fundamentdlniho hlediska:

Stochastické modely
Deterministické modely



Rozdeéleni distribucnich modelu

Stochastické modely

Zahrnuji prvek ndhody
Krigink, IDW, RF, CART, neuronové sité

Mdme k dispozici soubor méfenych hodnot — aproximace

Deterministické modely

PFi stejnych pocdtecnich podminkdch poskytuji stejné vysledky (2)
Popisuiji prostfedi a jeho procesy pomoci fyz-chem vztaht

Mdme k dispozici vlastnosti latek a prostfedi — nepotiebujeme méreni

Hysplit... = Mechanistické modely



Pouziti distribucnich modelU polutantu

Predikce

Simulace

Zkoumdni rozdéleni polutantu mezi slozkami prostredi
Zkoumdni vyznamnosti transportnich a transformacénich procesu
Analyza rizik

Ndstroje pro legislativu

|dentifikace rizikovych vlastnosti novych polutantd

Zpétnd ,,predikce”, analyza hmotnostni bilance polutanti v prostredi



Tvorba modelu

Formulace problému (je nutné vytvdriet novy model?)
Literdrni reSerse

Ndvrh struktury modelu, transportnich proceso
Matematicky popis

Platforma pro feseni; zAvisi na typu modelu a zpUsobu pouziti

MS Excel, Matlab, R, Uzivatelsky software
Programovdni modelu, testovani

Analyza citlivosti



Tvorba modelu = zakladni pojmy

Validace — odborné zhodnoceni modelu z hlediska matematického popisu a
fyz-chem definici

Kalibrace — statistické porovndni modelu s redlnymi daty.

Verifikace — statistické porovndni vysledku modelu s nezdvislym datovym
souborem

Robustnost — ovéreni funkénosti modelu pfi opakované aplikaci za riznych
podminek

Post audit — srovndni predpovédi modelu s experimentdlni innosti
provddénou v budoucnosti.



Hlavni pouziti modeld

Predikce

Je problematickd z hlediska validace a testovdni

Je nutné mit dostatecné velké datové soubory pro vytvoreni,
validaci a nezadvislé testovani

Simulace
NevyZaduje validaci

Pouzivd se pro studium procesl, model tedy mize byt i
zjednoduseny



Boxové modely

Prostfedi je zjednoduseno na box sklddaijici se z tzv. kompdrtmentd.

Predpoklad homogennich kompdrtmentt pod TD rovnovdhou

Vzduch - Vegetace - Piida

Dep * f

Dep*(1-1)

Difuze Odbouravani—e

-

Difuze Defoliace Root uptake




Boxové modely

Rovnovazny

Chemicky polutant se rozdéluje mezi jednotlivé kompdrtmenty dle rozdélovacich
koeficientd.

2é|dn)'l tranport, transformace ani emise
Rovnovazny ustaleny

V modelu jsou zavedeny transformacéni reakce a emise

Stdle existuje rovnovdzné déleni mezi kompdrtmenty
Nerovnovdazny ustaleny (steady state)

Mezi jednotlivymi kompdrtmenty existuji transportni procesy

Koncentrace se v ¢ase neméni

Reseni je zaloZeno na soustavé linedrnich rovnic
Nerovnovdazny neustaleny (unsteady state)

Koncentrace se méni v ¢ase

ReSeni je zaloZeno na soustavé diferencidlnich rovnic



Boxové modely

o1 Boxovy model mUze reprezentovat celé Zivotni prostiedi,

ale i jeho slozky

Bulk air
(eddy diffusion)

Air b d

e

Boundary laver air
(dilfusion)

.
— e e —
Cuticle surface

{adsorption)

Cuticle wax
(difTusion)

Plant
Bulk cuticle
(diffusion)

Plant interior
(dilfusion)

J.L. Barber et al. / Environmental Pollution 128 (2004) 99-138

Evaporation and
volatilization from leaf

Gaseous deposition to leaf

Dry and wet deposition of via cuticle and stomata

particles followed by
desorption into leaf

Transport in the
transpiration stream
o % within the xylem
]

Suspension of SOl ~=—
particles by wind

and rain Volatilization from

soil

Desorption from soil
followed by root uptake
from soil solution

C. Collins et al. Environ. Sci. Technol. 2006, 40, 45-52



Boxové modely
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Hung et al. Chemosphere 35,5, 1997

E. Webster and D. Mackay BASL4 Model: Users' Manual, CEMC Report No. 200702



Boxové modely
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Emission

"

Degradation

"-..___*
Interphase transfer

N

Permanent loss

——
—

Meridional transfer in
atmosphere and
surface ocean.

GloboPOP climate zones (Wania et al., 1999)



Boxové modely
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G.Daly and F. Wania, Environ. Sci. Technol. 2004, 38, 4176-4186



Boxové modely
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Wania, F. et al., Environmental modelling and software 21 (2006) 868-884



Boxové modely
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Boxové modely

Upslope Air Advection

Downslope Air
Advection

Air/Soil Chemical
Exchange

=Ny

Chemical Emission

Air Compartment

Soil Compartment

Wania et al., Environ. Sci. Technol., 2008, 42 (24), 9092-9098



Boxové modely

S-Polar

S-Subpolar

S-Temperate
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GloboPOP climate zones (Wania et al., 1999)



Boxové modely
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M. Macleod et al., Environ. Sci. Technol. 2005, 39, 6749-6756
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Distribucni modely a POPs

RUzny ,,osud* polutanty v prostredi

»Jednoduchy“- polutanty se pohybuji pouze mezi nékolika kompdrtmenty (2),
nebo uvnitf jednoho

Multifdzové chovéni POPs

Persistentni organické polutanty
Lipofilita
Bioakumulace
Persistence
Toxicita
Sirokéd $kéla kombinaci fyz-chem. vlastnosti
Rada transportnich a transformaénich mechanismd

Maiji tendenci vyskytovat se ve vsech slozkach prostiedi



Distribucni modely a POPs
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Distribucni modely a POPs

Persistence
Odolnost vici rozkladu
RUzné mechanismy v riznych slozkdch prostredi

Pro zjednoduseni se v modelech nahrazuje ,,polo¢asem Zivota“. Analogie s
jadernym rozpadem

C=Cye™ to,5=ln2/k
Ve vzduchu v Fddech hodin, ve vodé stovky dni, v pidé a sedimentu desitky tisic
hodin

Soucdst vyrobniho zdméru vétsiny POPs, pouziti Cl a Br v molekuléch
Lipofilita

Nepoldrni slouéeniny, preferuji lipidickou fazi

Mdlo tékavé, preferuji terestrické systémy

bipofilita + persistence = bioakumulace

Toxicita

Rada mechanismd. Neurotoxicita, endokrinni disruptory, sensibilizace, reprodukéni
toxicita, teratogenita, karcinogenita



Osud POPs v prostredi
I S,

1 Je vysledkem interakce vlastnosti polutantd s vliastnostmi prostredi

o Dil¢ci kroky
® Emise (primdrni zdroje, sekunddrni zdroje)
® Transport / transformace
® Vstup do jinych sloZzek prostfedi (kompdrtmentd, fazi)
m Pohyb v téchto slozkdch prostiedi

® Interakce s jednotlivymi slozkami prostfedi (uvniti kompdrtmentd)

- Diffuse contamination
NN Underground o
X S\ storage tank Drinking water
B - Play yard well
Factory ||  Kitchen Tank truck
_— garden ' -

Wikipedie



Osud POPs v prostiedi

Interakce POPs se slozkami prostiedi
Rovnovdazné déleni

Je zalozeno na principu Nernstova rozdélovaciho koeficientu
Ki,=¢C /G

C, a C, jsou rovnovdazné koncentrace

Chemickad latka je tak dlouho v kontaktu s fdzemi systému, az dojde k ustdleni
koncentraci

Dynamicky stav

Praktické problémy zjisténi K zvlasté u POPs
Nizkd rozpustnost vétsiny POPs
Interakce s fdzovym rozhranim

Teplotni zdvislost K
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