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Environmentalni procesy
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Modely distribuce chemickych latek v prostfedi
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*15) Modely distribuce chemickych latek v prosti"ed%

Modely distribuce chemickych latek v jednotliych slozkach
prostfedi.
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Klasifikace LRT hodnoticich modela

Vseobecny pfistup k hodnoceni potenciali k LRT
Regionalni pfistupy k hodnoceni LRT

Spatially Unresolved Regional Box Models
Spatially Resolved Regional Box Models

Highly Resolved, Meteorology-Based Regional Transport
Models

Globalni pfistupy k hodnoceni LRT

Spatially Resolved Global Box Models

Highly Resolved, Meteorology-Based Global Transport
Models
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VsSeobecné¢ pfistupy k hodnoceni LRT potencialu

Smér vétru

Jednoduché multislozkové

g :

= |

v \

Q I

g

g Ovzdusi

H

\_ 8000

modely mohou pocitat potencial
k dalkovému transportu

Relativni velikost kazdého
indikatoru umozni rozdéleni,
srovnani a zafazeni riznych PBTs
s ohledem na jejich LRT potencial

i 6000 | CTD for PCBs
CTD | in km
g 2000
Vzdalenost od zdroje
8 28 52 101 118 153 180 194
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Regionalni a globalni modely PBTs osudu a

Spatially Unresolved Spatially Résolved Highly Resolved,
Box Models Box Models Meteorology-Based
Transport Models

Vzrist “realismu”
Vzrist pozadavka na data (emise, prostfedi)

NE:
vzrust spolehlivosti
vzrust vyvratitelnosti nebo schopnost k hodnoceni

ent Resg
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POPCYCLING-Baltic — schéma modelu

Terrestrial Environment Marine Environment

f atmosphere’

forest
canopy

* t" .? I
ﬁ) Z:Jeﬂs ’ agricultura ’

[9 soil
‘ﬁ fresh wat# ’ =) cogsig) Open <=

fresh water sediment l WALBr *’ water —

coastal =
=p» interphase transfer ’sediment

water
=P direct emission ,
=>» degradation loss
> advection with air and water bottom

’sediment

Schematic representation of the types of environmental compartments in the POPCYCLING-Baltic model and how they are
connected by diffusive and advective transport terms. A chemical can be released into six types of compariments, ang

degradation can occur in all types of media.

POPCYCLING-Baltic, Technical Report — Appendix 1 to Executive Final Summary Report
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EMEP MSC East Model distribuce POPs

Input information

Meteorological and — POP physical-
geophysical data Emissions chemical properties
___________________________________________________________ .
Atmosphere Advection and diffusion YN

deposition

deposition
p of aerosol

Underlying surface

—

Vegetation: defoliation

Soil: convective fluxes,

Sea: transport by currents,

iffusion urbulent diffusion
diffusion, turbulent diffi ,
partitioning. sedimentation.
Output information
Long-term Concentration Country-to-cell P_.. and LRTP

trends and and deposition

projections fields

matrix evaluation for

new substances




Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostfedi

Cilem vytvafeni modeli osudu a transportu latek v prostfedi je
ziskat nastroj pro u€inné predpovidani koncentraci téchto
latek v jednotlivych slozkach prostfedi, pfi zachovani jeho
strukturnich a dynamickych charakteristik, ve vztahu k
ptedpokladanému zdroji téchto latek.

Na zakladé hodnoceni osudu, distribuce a procesti bioakumulace
latek umozZnuji modelové systémy provadét odhady zdroji
expozice a potencialnich expozicnich koncentraci.

ent Resg
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostfedi

Kvantifikace expozice je jednim z pilifi pro hodnoceni
zdravotnich a ekologickych rizik a navazujici fizeni rizik.

Pfedpokladem pro spravnost ziskanych vystupt z modelu je
pouZiti dostateCného mnoZstvi relevantnich informaci pro
vytvofeni systému, ktery je dostatecné blizky objektivni
realité, a o vstupujicim mnoZstvi a vlastnostech studované
latky.

Modely pro odhady na trovnich: individuum — globalni uroven

ent Resg
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Z.akladni rozdéleni modelu:

1. Rozdéleni dle velikosti

Globalni | Fugacitni model globdlni distribuce CFCs, HCHs

Regionalni | Fugacitni modely distribuce mezi ocedny, | PCBs, OCPs,
stdty PCDDs/Fs

Lokalni Osud ldtek v ekosystémech (rybnik, reka); | PCBs, HCB
okoli zdroje

2. Rozd¢éleni dle rovnovahy

Rovnovazné

Statickd rovnovdha koncentraci ve slozkdch

Nerovnovazné Koncentrace se v Case méni

Research Centre for Toxic Compounds in the Environment
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Z.akladni rozdéleni modelu:

3. Rozdéleni dle sloZek prostfedi

Biotické

Bioakumulace

Abiotické

Studium chovani v abiotickych sloZkdch prostiedi

Research Centre for Toxic Compounds in the Environment
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Distribuce v

Vlastnosti latky Vlastnosti systému systemu
Vstupni »  Modelovy systém Transformace
mnozstvi
Vstupni Vystupni TOk, “¢
informace informace systemu

Cil provadéného odhadu

% Jaké jsou koncentrace v jednotlivych sloZkach prostfedi?
% Jaké byly nebo jsou vstupy ze zdroje?

% Jak sniZit vstupy pro dosazeni poklesu na urcitou koncentraci
v prostiedi?

( .54% Research Centre for Toxic Compounds in the Environment 12
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Piehled modelu

Modelovani distribuce a osudu latek

Vodni prostiedi Terestrické prostiedi
Modelovani bioakumulace ve vodnim Modely pro osud a

prostiedi biodostupnost ve vzduchu
Toxikokinetické modely Modely pro osud a
Bioenergetické bioakumulaéni biodostupnost v pudé
modely Distribuce vzduch — rostliny

Fyziologické toxikokinetické
yeo o8 Modely pro vy$i tirovné

modely 3
trofickych fetézcu
Modely biomagnifikace
K o ()‘ Research Centre for Toxic Compounds in the Environment 13
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Modelovani distribuce a osudu latek

Kvantitativni odhad pfechodi mezi sloZkami v Case a
distribuce latek v riiznych sloZkach prostfedi (hodnoceni ve
stacionarnim stavu)

Vstupni informace zahrnuji:

G I'Jdaje o latce (zdroje, mnozZstvi na vstupu, cesta vstupu,........ )

%  Udaje o vlastnostech latky (fyzikalni, chemické a environmentalni
vlastnosti) = chovani latky pfi fyzikalné-chemickych a biologickych
procesech

%  Udaje o systému - modelové prostiedi (fyzikalni a chemické
vlastnosti, charakteristika biotické slozky)

ent Resg
& e M " 1
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Modelovani distribuce a osudu latek
Dil¢i slozky vodniho prostfedi:
Voda
Suspendované castice ve vodnim sloupci
Sediment
Biota

% Distribuce a osud hydrofobnich latek je zavisly zejména na zdroji, transportu a
transformaci organického uhliku (sorbent)

% Distribuce latek mezi pevnou a vodnou fazi

Osud méné hydrofébnich latek, rozpustnych ve vodé, je ovliviitovan procesy
jako je biodegradace, hydrolyza a fotolyza

( .54% Research Centre for Toxic Compounds in the Environment 15
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Modelovani bioakumulace ve vodnim prostfedi

% Umoznuji predikovat koncentrace v bioté na zaklad¢ koncentraci ve
vodé, suspendovanych Casticich a sedimentu

% VyuzZivany jsou biokoncentracni modely a biota — sediment akumulacni
modely — jednoduché rozdélovaci modely

%, Slozitéjsi alternativu pfedstavuji toxikokinetické modely

Toxikokinetické modely
% Popisuji bioakumulaci, distribuci a metabolismus latek v organismu

% Zahrnuji spektrum rychlostnich konstant (pfijem, eliminace,
metabolicka transformace)

% Bioakumulace je vysledkem rychlosti pfijmu z prostfedi (rtizné cesty) a
eliminace (metabolicka transformace, vylouc€eni, reprodukce....)

()‘ Research Centre for Toxic Compounds in the Environment 16
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Toxikokinetické modely
%,  Zahrnuji moZnost odhadu i procesu biomagnifikace

Y%  Vhodné pro odhad bioakumulace latek s K__ 2 — 8,5 a latek, které jsou v
organismu metabolizovany

Y% Pro latky s K 2 — 5 vykazuji shodné vysledky jako rozdélovaci modely
(BCE, BAF)

Bioenergentické bioakumula¢ni modely

% Oproti toxikokinetickym modeliim zahrnuji fyziologické charakteristiky
organismu (morfologie Zaber) a podily vodné, lipidické a nelipidické
frakce téla organismu (ryby, ptaci, mofsti savci)

% Odhady sezonnich fluktuaci bioakumulace OCs v rybach v zavislosti na
obsahu tuku

% Pfenos OCs z matky na potomka pfi procesu kojeni

NERS/,
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Fyziologické toxikokinetické modely

% UmozZniuji provadét odhady distribuce a bioakumulace latek v
jednotlivych organech

%  Vhodny nastroj pro hodnoceni latek, které se absorbuji do urcitych
organu (metabolicka transformace)

%  Vhodné pro hodnoceni OCs, které maji nizké K__ a jsou rychle
eliminovany ¢i metabolizovany

% Vyzaduji specifické parametry jako je pritok krve, velikosti
jednotlivych organu, rozdélovaci koeficienty krevni tkan - organ

Sz o“«\em Re;es,(‘ . . .
: " S\~ Research Centre for Toxic Compounds in the Environment
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latek v prostiedi

Modelovani osudu a transportu organochlorovych

Biomagnifikacni modely

% UmoZnuji provadét odhady bioakumulace na zakladé trofickych
vztahu v potravnich fetézcich

% Pfi odhadu jsou vyuZivany rychlostni konstanty pro pfijem z vody,
pfijem z potravy, vyluCovani Zabry, pfenos pfi reprodukci, exkrementy,
fedéni v dusledku ristu na zakladé hmotnosti, obsahu tuku a K

% Vliv sezdénni a vékové variability vybranych parametra

Y% Specifické parametry jako rozdélovaci koeficient voda — fasy (log K_,
obsah tuku)

» Do«\er\t Rese o . . .
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Modely pro terestrické prostfedi

Méné rozvinuté nez pro vodni prostfedi

SloZky prostfedi
Y% Vzduch
%,  Pada
Y% Vegetace
%  Zivo&ichové

Pfednostni studium dil¢ich pfechodii mezi sloZkami neZz
kombinace vSech procesii

CemoS (Chemical Exposure Modeling System)

7 « ent Res"s,(‘ . . .
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Modely pro osud a biodostupnost ve vzduchu

% OCs vstupuji do atmosféry v disledku spalovacich procest a volatilizace
z nejriznéjsich povrchua (kontinualni, diskontinualni)

% Distribuce latek mezi plynnou a pevnou fazi

Y%  Dynamicka proména koncentraci v dasledku proudéni vzdusnych mas a
zmén teploty

% Odstrafiovani z atmosféry probiha v dusledku zachytu vegetaci, suchou a
mokrou depozici (PCDDs/Fs, PCBs) — vstup do dalSich sloZek
prostiedi

Atmospheric transport-and-deposition models
Photochemical Oxidant Acid Deposition Models

Long-range transport models
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostfedi

Modely pro osud a biodostupnost v pudé

%  Ustfedni roli pro osud OCs hraje obsah organického uhliku

Y% Vstupy do pidy zahnuji pfechody z atmosféry, planované aplikace,
nepfimé aplikace (kontaminace v diisledku pouZiti odpadnich kalt)

%  Transformacni procesy zahrnuji zejména biodegradaci a hydrolyzu
(fotolyza jen ve svrchni vrstve)

%  Volatilizace OCs z pudy je ur€ovana vlastnostmi latky (tenze par, K ) a
vlastnostmi ptidniho prostfedi (ptidni typ a druh, vlhkost, teplota)

% Vytékani latek s nizkou hodnotou Henryho konstanty (HLC) je urcujici
hranicni vrstva vzduchu a evaporace (dobfe rozpustné ve vodé€), pro latky
s vysokou HLC je rozhodujici ptida

%  Transport v piudnim prostfedi je ur€Covan pohybem ptidni vody

%  Dale povrchovym odnosem pitidnich ¢astic (vodni a vétrna eroze)

ent Res.
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Modely pro osud a biodostupnost v padé

% OCs (méné lipofilni) mohou dale vstupovat do kofenti rostlin
(distribuce do jednotlivych organii)

% Vstup OCs z pidy do organismi a potravnich fetézct (bioakumulace
PCDDs/Fs v kufatech)

% Vyvoj modelid je omezen doposud na topickou trover

Research Centre for Toxic Compounds in the Environment 23
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Model distribuce vzduch - rostlina

G

Vyznamnym faktorem pro pfechod OCs do rostlin je voskova vrstva na
povrchu listl (zachyt latek v plynné fazi i latek vazanych na Castice) —
transport do vnitifnich pletiv ¢i revolatizace

Rozhodujicim pro pfijem je vedle vlastnosti latek i fyziologie rostlin a
doba expozice

Pfechod z rostlin do dalSich sloZek prostfedi (ptida, potravni fetézec)

Pro kvantifikaci odhadi pfechodu OCs ze vzduchu do rostlin byly
vyvinuty biokoncentracni faktory (BCF) a modely vstupu latek v
dasledku depozice Castic na povrch listt

Piechodové koeficienty do jedlych casti rostlin pro PCDDs/Fs a dalsi
lipofilni latky jsou odhadovany na urovni TEF < 0,001

ent Res.
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostfedi

Modely pro vyssi urovné trofickych fetézcu

% Modelovym pfikladem je kontaminace kravského mléka
OCs

% Vstupy pro OCs zahrnuji kontaminace krmiva z atmosféry,
pfi skladovani a poZziti padnich castic

%  Pro dioxiny byly provedeny odhady pfechodovych
koeficientt pastva — mléko (3,5 pro 2,3,7,8-TCDD az 0,1 pro
OCDD)

%  Pro hodnoceni bioakumulace jsou doporucovany
fyziologické toxikokinetické modely
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostfedi

Priklad koncenptniho schématu modelu

4
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r r r
Modelovani osudu a transportu organochlorovych
r \4 r
latek v prostfedi
Nazev Reference Média Latky Vstupni data Typ modelu
modelu
Level 1 D. Mackay (1991) Vzduch, voda, Vlastnosti latek | Regionalni
ptda, sediment, a prostiedi,
suspendovany emise
sediment, ryby,
aerosoly
Level I1 D. Mackay (1991) Vlastnosti latek | Regionalni
a prostiedi,
emise
Level I1I D. Mackay (2001) Vlastnosti latek | Regionalni
a prostiedi,
emise
CalTox T. McKone (1993) Vzduch, voda, Regionalni
sediment,
3 pudni vrstvy,
vegetace
ChemCAN | CEMC, Kanada Vzduch, sladka Regionalni Regionalni pro
voda, sediment, data, vlastnosti Kanadu, (24
ryby, ptda, latek, emisni regioni)
vegetace, pobfeZni data Level III model
vody

http:/ /recetox.muni.cz
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Nazev Reference Média Latky Vstupni data Typ modelu
modelu
Soil Model A. Di Guardo et al. Riizné typy pud, Pesticidy Vlastnosti latek a Reakce a
(1994) vzduch pud, davka degradace latek v
pudé
TaPL3 A. Beyer et al. (2000) Vzduch, voda, Vlastnosti latek a
puda, sediment prostiredi
EVN-BETR K. Jones, A. Sweetman, Vzduch, vegetace, PCBs, PAHs, Environmentalni Pro cely evropsky
Velka Britanie puda, povrchové PCDD/Fs, PBDEs, charakteristika kontinent
vody, sediment, OCs Evropy, vlastnosti (54 regionti)
pobrezni vody latek, kontaminace
ELPOS M. Matthies, Némecko Vzduch, voda 65 pesticidi, Level 111
21 POPs, viceslozkovy
23 prim. chemikalii model
HYSPLIT 4 P. Bartlett, USA Atmosféra POPs, HCB, PCBs, Meteorologicka Model
dioxiny data, vlastnosti atmosférického
latek transportu
ChemRange M. Scheringer (1996) Pida, povrch Nepolarni organické | Vlastnosti latek a Globalni model
oceanu, troposféra | latky, tézké kovy prostiedi
MSCE-POP Viktor Shatalov, MSC-E | Atmosféra, puda, PAHs, HCHs, PCBs, | Fyz- Regionalni a
morska voda, HCB, PCDD/Fs chem.vlastnosti, hemisfericky
vegetace, sediment meteorologicka model
data, geofyzikalni
data,emise

http:/ /recetox.muni.cz
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostiedi

Nejistoty modelovych odhadua

% Analyza nejistot — souCast modelovych odhadu
%,  Jaka je tnosna mira nejistoty?

%  Screening x detailni studie
%

Osud v jedné komponenté x vice komponent

» Oo((\er\t Ress o . . .
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Modelovani osudu a transportu organochlorovych

latek v prostfedi
Nejistoty modelovych odhadua

%  Vstupni data — kvantifikace emisi a jejich prostorové-casovd
charakterizace

%  Fyzikalné-chemicka data — omezené zdroje informaci (validita sdaji)

%  Data o transformaci v prostiedi - #daje o rychlosti transformaci (mistné
specifické podminky), obecnd znalost déji (pr. neprimd fotolyza)

%  Data o procesech - znalost rozdélovacich koeficientit (snib - okoli,
atmosféra - rostlina,...)

%  Data o prostiedi - #daje o fyzikdlnich a chemickych vlastnostech
prostredi (dynamika parametrii)

%  Hodnoceni pro komplexni smési (odpady) - heterogenita vlastnosti
(nutné provddeét extrapolace z typického zdstupce ve smési)

%  Validace vystupt z modelt - cross-validace (kalibracni data), srovndni s

objektivni realitou
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% &

% ¢ ) -
S O http:/ /recetox.muni.cz



All models are wrong...some are usefull

Solution of pollution is not dilution
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