Modelling and Interpretation of Environmental Data

Cviceni #5

Hodnoceni perzistence organickych polutanti:

Degradace ve vzduchu a celkova perzistence

V tomto cvi¢eni budete potirebovat
o Tabulku 1 ze cviceni ¢. 4
e Vysledky tikolu 1 ze cvifeni ¢. 4

e Model level II ze cviéeni ¢. 3 a 4

Ukol 1. Pouzijte AOPWIN k odhadu rychlostnich konstant druhého ¥adu pro reakci s OH radikaly pro
7 chemickych latek z Tabulky 1 cviceni 4/1. Piepocitejte rychlostni konstanty 2. fadu na 1. fadu (kow)
vynasobenim primérnou koncentraci OH radidkala 7.5-10° molekul/cm’. Vypocitejte odpovidajici

polocasy zivota.

Ukol 2. Pokud vezmete v uvahu chemickou strukturu 7 slougenin, jaké trendy v 745 pozorujete pro

jejich reakce s OH radikaly?

Ukol 3. V tomto iikolu pracujte pouze s chemickymi litkami cyclohexan, 1,4-dichlorobenzen a

octa-BDE 7 Tabulky 1.

Ukol 3.1. Vypoditejte frakce vazané na atmosférickych &asticich ¢ pro tyto sloueniny pouZitim
vzorce Kpa = 0.13-Koa a objemové koncentraci ¢astic Vpa =2-107"". Jak hodnoty ¢ zavisi na teploté a

koncentraci ¢astic ve vzduchu?

Ukol 3.2. Pouzijte vysledky z modelt AOPWIN a BIOWIN3 pro polodasy Zivota ve vzduchu, vodé a
pudé (pro BIOWIN, ptedpokladejme stejné polocasy ve vodé a pid€), a rozdélovaci koeficienty z
Tabulkyl jako vstupni parametry do Boxového modelu (Cvieni 3 & 4, nastaveni modelu pro
Svycarsko ziistavaji stejné) k odhadu celkové perzistence Po,, s pouzitim emise 100 mol/h. Jaké Poy

ziskate, kdyz zvysite emisni tok na 200 mol/h?

Ukol 3.3. Zméiite rychlostni konstantu kon (vysledek AOPWIN) na kou(1 — ¢). To znamena, e
predpokladame, Ze frakce vazana na cCastice nereaguje s OH radikaly. Vypocitejte nové polocasy
zivota a znovu je pouzijte do modelu Level II. Jaky to bude mit vliv na celkovou perzistenci téchto tfi

chemickych latek?



