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PREAMBULE

In 1984 en de eerste helft van 1985 is door het Waterloopkundig la-
boratorium (WL) in overleg met de Werkgroep Nieuwe Onderwerpen TOW
van Rijkswaterstaat (RWS) gewerkt aan een bestedingenplan nieuwe
onderwerpen. De onderwerpen waarop dit plan zich zou moeten
richten, dienden te passen in fundamenteel onderzoek ten behoeve
van het zogenaamde 'integraal waterbeheer', dat wordt gekenmerkt
door het gezamenlijk en in onderlinge relatie aanpakken van de
kwantiteits-, kwaliteits—-, milieu—- en economische aspekten van het
waterbeheer. De belangrijkste invalshoeken voor het plan worden
daarom gevormd door het milieuonderzoek en de systeem—- en beleids~—
analyse. '

Het bestedingenplan, dat in juli 1985 gereed kwam, bevat onder an-
dere een aantal onderzoeksvoorstellen met bEetrekking tot het voor-
komen, transport en gedrag van verontreinigende stoffen. Een van de
voorstellen richt zich op het uitvoeren van een literatuurinventa-
risatie m.b.t. het modelleren van de accumulatie van microveront-
reinigingen in aquatische organismen. Vanwege de relatief hoge
prioriteit, die aan dit onderzoeksvoorstel is toegekend, werd be-
gin 1985 door bovengenoemde werkgroep besloten dat het onderzoek
reeds in 1985 in uitvoering diende te worden genomen. Het onderha-
vige rapport doet verslag van de hiertoe in dit jaar, en de maand
januari van 1986, uitgevoerde aktiviteiten.

De begeleiding van de studie werd door RWS in handen gegeven bij
vertegenwoordigers van AQ0-afdelingen van de Dienst Binnenwa-
teren-RIZA en de Dienst Getijdewateren. De begeleidingsgroep be-
stond wuit: Dr. W.A. Bruggeman, Dr. W.P. Cofino, Ir. P.S.
Griffioen, Drs. C. van Leeuwen (allen DBW/RIZA) en Dr. G.Th.M. van
Eck en Drs. J.P. Boon (beiden DBN)

De studie werd uitgevoerd éh geféhporteerd door Drs. P.C.G. Glas
(projektleiding), Drs. M.E. Wildschut en Drs. E. Stutterheim van
het Waterloopkundig Laboratorium — sector Waterbeheer en Milieu.



1.0 INLEIDING

Het Nederlandse oppervlaktewater kent velerlej functies. Voor het
merendeel van deze functies, zoals o.a. de visserij en drinkwater-
voorziening, is een goede kuwaliteit van het water een belangrijke
voorwaarde. De kwaliteit van het oppervlaktewater wordt door vele
factoren beinvloed cq. bedreigd. Een van de belangrijkste is de
aanwezigheid van verontreinigende stoffen. Met name van belang
zijn persistente toxische verbindingen, verbindingen die in het
water niet of slechts zeer traag afgebroken worden. Deze blijven in
lage concentraties gedurende langere perioden, in de ordegrooctte
van soms tientallen jaren, aanwezig in het ecosysteem. Doordat veel
levende organismen vaak de eigenschap vertonen dit socort ver-
bindingen in hun weefsels te concentreren, zijn deze zogeheten
microverontreinigingen een bron van zorg. Voorbeelden van dit type
stoffen zijn PCB's en kwikverbindingen. In het Nederlandse opper-
vliaktewater bevinden zich vele van zulke microverontreinigingen.
Gezien de relatief hoge industriele activiteit per eenheid van op-
pervliak, zowel in Nederland als in de ons omringende landen, is de
kans dat toxische verbindingen, al dan niet met vergunning, geloosd
worden erg groot. De kwaliteit van het nppervlaktewater dient dan
ook voortdurend bewaakt te worden.

Om de kwaliteit van het oppervlaktewater effectief te bewaken, is
het van wezenlijk belang de effecten van de inbreng van toxische
verbindingen op de waterkwaliteit te kunnen inschatten. Hiervoor
is het noodzakelijk over operatiocnele instrumenten te beschikken
waarmee het effect van een toxische verbinding op de waterkwaliteit
niet alleen beschreven, maar ook voorspeld kan worden.

In het gecompliceerde ecosysteem dat oppervliaktewater is, mag niet
voor alle stoffen en organismen verwacht worden dat de optredende
dosis-effect-relaties simpel en eenduidig zullen zijn. In het op-
pervlaktewater, in organismen an in de voedselketen spelen vele,
vaak onderling van elkaar afthankelijke processen en factoren een
rol. Verblijftijd, binding san zwevend materiaal, binding aan het
bodemsediment, chemische afbraak en omzetting, persistentie, bio~-
accumulatie, ophoping via de voedselketen en giftigheid vormen
hierbij belangrijke begrippen.

Betere mogelijkheden dan te zoeken naar een eenvoudige
dosis—-effect relatie biedt een benadering waarbij het traject van
dosis tot effect van een verbinding in een aantal fasen wordt ver-
deeld. In figuur 1 zijn vier opvolgende fasen van lozing tot popu-
latie-effect schematisch aangeduid. In meer detail is in figuur 1
ook aangegeven aan welke processen een toxicans 'blootgesteld' is
in het inwendige van een organisme. De aanduiding R2228 slaat op
het onderwerp van de voorliggende literatuurstudie. De aanduiding
R2231 staat voor een ander TOW-onderwerp m.b.t. microverontreij-
nigingen dat eveneens in 1985 door het WL is uitgevoerd: "ontwik-
keling modelinstrumentarium mikroverontreinigingen in aquatische
systemen"™.

R2231 heeft dus betrekking op de eerste fase die beschrijft hoe een
stof nadat deze in het water terecht komt, zich verspreidt over de
fysische componenten van het ecosysteem, zoals water, sediment,
zwevende detritus-deeltjes, en hoe en in welke mate deze stof of
verbinding langs fysisch-chemische weg wordt omgezet in andere
stofen. Hierbij spelen processen een rol als het transport van wa-
ter en slib, biosorptie, adsorbtie, desorbtie, sedimentatie, re-
suspensie, hydrolyse, oxidatie en (foto)chemische omzettingen.
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Figuur 1 Schematische onderverdeling ter beschrijving van
een toxicologische dosis-effect-relatie in vier
opvolgende fasen (zie tekst).

De opvolgende tweede fase beschrijft hoe en in welke mate een ze-—
kere in het water aanwezige stof aanleiding geeft tot concentrering
in de weefsels van biota. Opname uit water en uit voedsel, en op-



hoping in de voedselketen zijn voor deze fase de kenmerkende pro-
cessen.

In de derde fase wordt een verband gelegd tussen de concentratie
toxische stof in de lichaamsweefsels van een organisme het effect
daarvan op dat organisme. Veranderingen in fysiologie en gedrag,
ziekte en sterfte zijn hier belangrijke parameters.

Ten slotte, in de vierde fase, wordt beschreven hoe deze individu-
ele effecten hun consequenties hebben voor de inter— en intraspeci-
fieke relaties en processen die het functioneren van een populatie,
levensgemeenschap of een totaal ecosysteem bepalen.

Een voordeel van een benaderingswijze via het opsplitsen van de
dosis-effect relatie in meerdere fasen, is dat verschillende typen
processen duidelijk gescheiden worden. De eerste fase omvat pro-
cessen van fysisch-chemische aard. Processen van de tweede fase
zijn chemisch-fysiologisch van karakter. Dit resulteert in fase
drie in o.m. een verstoorde fysiologie ten gevolge van geaccumu-
leerde stoffen. In de laatste fase hebben vooral gedragsaspecten,
populatiedynamische processen en trofische relaties een belangrijk
aandeel in het tot stand komen van effecten op supra-individueel
niveau.

De dosis-effect relatie als geheel kan op deze wijze gefundeerder
beschreven worden. Mathematische model formuleringen kunnen per fa-
se c.q. per type processen opgesteld worden en winnen daardoor aan
inzichtelijkheid. Met betrekking tot de ontwikkeling van onder-
zoeks—- en beheersinstrumenten op het gebied van de doorwerking van
stoffen op flora en fauna biedt de getrapte benadering voorts de
mogelijkheid om afhankelijk van de beschikbare proceskennis hypo-
thesen te formuleren van onderdelen van de totale
dosis—-effect-keten.

Het voorliggende TOW-rapport (R2228) vormt het verslag van een stu-
die naar mathematische procesformuleringen van de opname—~ en op-
hopingsprocessen in aquatische organismen zoals deze zijn
aangetroffen in een brede doorsnede door de vakliteratuur uit met
name het buitenland. In de indeling zoals hierboven geschetst be-
treft dit dus een uitwerking van de tweede fase (zie figuup 1), Zo-
als gezegd sluit het project aan op het TOW-project R2231. 1In
vervolg op deze laatste studie is vuorzien dat in 1986 daad-
werkelijke modellering plaats gaat vinden van de verspreiding en
omzettingsprocessen die vooraf gaan aan de blootstelling van aqua-
tische organismen aan (in eerste instantia) organische microver-
ontreinigingen. De resultaten in het thans voorliggende rapport
R2228 geven aanleiding om ook voor de opname en accumulatie van
microverontreinigingen in organismen voorstellen voor modelont-
wikkeling te formuleren. :

Daarbij zal vanaf 1986 een integratie doorgevoerd worden van R2228
met het overige TOW-onderzoek dat betrekking heeft op microveront-
reinigingen in het aquatisch milieu. In de toekomst zal dit inte-
grale onderzoek wuitgevoerd worden onder de titel "Modeling
micropollutants in aquatic systems”.



2.0 VRAAGSTELLING EN WERKWIJZE

Het doel van het TOW-project R2228 was het verkrijgen van inzicht
in de huidige mogelijkheden om met behulp van mathematische model~
formuleringen de ophoping in organismen van in het aquatisch milieu
aanwezige microverontreinigingen te kunnen beschrijven en te kun-
nen voorspellen.

De vraagstelling luidt dus:

Welke mathematische modelformuleringen zijn momenteel be-
schikbaar cqg. bruikbaar als instrument:

e voor de beschrijving van waargenomen accumulatie van
microverontreinigingen in organismen, en
e ter voorspelling van accumulatieniveaus bij veranderde

blootstelling.

Een afgeleide vraagstelling was om te bezien in hoeverre de ge-
inventariseerde formuleringen aansluiten bij de bestaande kennis
van toxicologische processen en bij de behoefte van de Waterstaat
om op termijn de beschikking te krijgen over een operationeel on-
derzoeks- en/of beheersmodel ter beschrijving van toxicologische
effecten.

Ter beantuwoording van de vraagstelling is de volgende werkwijze ge-
hanteerd.

Allereerst is een literatuursearch verricht in een aantal compu-
ter-literatuurbestanden. Doel hiervan was om een zo volledig moge~—
lijke ingang te hebben tot publicaties over modelformuleringen.
Als voorwaarde (en meteen restrictie) bij het uitvoeren met behulp
van een zoekprofiel gold dat er sprake moest zijn van de be-
schrijving van een mathematische formulering of modelopzet voor de
beschrijving van accumulatie in aquatische organismen. Verdere be-—
perkingen, waarbij te denken walt aan het soort van de toxische
verbindingen (organisch, anorganisch), het scort water water
(zout, zo0et, brak), of de watertypen (meren, rivieren, polders),
zijn niet aangebracht.

Uitvoering van het project volgens de gekozen aanpak heeft mogeliijk
tot consequentie gehad dat eventuele procesformuleringen die aan-
wezig zijn in de omvangrijke specialistische literatuur op het ge-
bied van de (experimentele) toxicologie an farmacologie, niet in de
geselecteerde artikels zijn opgenomen.

Dit heeft tot gevolg dat wellicht niet de meest recente inzichten
met betrekking tot processen en procesformuleringen zijn opgenomen
in de voorliggende literatuurinventarisatie en -evaluatie. Voor
een vervolg op deze studie vormt dit een reden te meer om, ten be-
hoeve van het ontwikkelen van cperationele modellen voor toe-
passing in een veldsituatie, een 'brug te slaan’ tussen
experimenteel werk en mathematische modellering.

De literatuurselectie is on-line wuitgevoerd bij het WL, in de
volgende bestanden:

° ASFA
® AQUALINE



e BIOSIS
° DELFT HYDRO
o OCEANIC

Dit leverde ca. 300 referenties op. Een volgende selectie op titel
en inhoud van het abstract resulteerde in een lijst met 89 publica-
ties. Deze werden alle aangevraagd. Negentien artikelen waren niet
beschikbaar. Na lezing van de beschikbare publicaties bleken ruim
20 een nadere bestudering waard.

De geselecteerde modellen zijn vervolgens geinventariseerd op:

o de soorten, habitats en stoffen die de diverse artikels behan-
delen,

° de beschouwde en gemodelleerde processen,

° de gehanteerde mathematische procesformuleringen,

° het toepassingsgebied, d.w.z of een model primair ontwikkeld

is t.b.v. fundamenteel wetenschappelijk onderzoek dan wel
t.b.v. het beheer van oppervlaktewateren.

Uit de resultaten van deze inventarisatie zijn conclusies ge-
trokken met betrekking tot de bruikbaarheid van de gevonden formu-
leringen ter beschrijving en voorspelling van opgehoopte
hoeveelheden microverontreinigingen in aquatische organismen. Een
en ander vindt plaats aan de hand van een aantal in overleg met de
TOW-R2228 begeleidingsgroep (DBW-DGW) opgestelde beoordelingscri-
teria.

Dit leidt tot een aanbeveling voor voortzetting van het modelonder~
zoek naar bicaccumulatie met als doel het opstarten van de ontwik-
keling van een geintegreerd model ter beschrijving van het
voorkomen en de verspreiding van microverontreinigingen in Neder-
landse opppervlaktewateren en de bioaccumulatie in agquatische or-
ganismen.

N.B.

Literatuurreferenties in dit rapport zijn veelal voorzien van au-
teur(s) , Jjaartal en volgnummer. Zowel de eerste auteur als het
volgnummer kunnen als ingang voor de literatuurlijst gebruijkt
worden.



3.0 HET PROCES VAN OPNAME EN ACCUMULATIE - DE THEORIE

Alvorens te komen tot bespreking van 2« resultaten van het litera-
tuuronderzoek, wordt in dit hoofdstuk kort aangegeven op welke
wijzen microverontreinigingen door organismen opgenomen en opge-
hocopt kunnen worden (paragraaf 3.1). Vervolgens wordt in paragraaf
3.2 de indeling naar modeltypen gegeven die bij deze studie gehan-—
teerd is.

3.1 OPNAME VAN GIFTIGE STOFFEN DOOR ORGANISMEN

Giftige stoffen ocefenen pas hun eventueel giftige werking uit als
ze de plaats van werking bereikt hebben. Aangezien deze plaatsen
meestal binnen het organisme, en binnen de cel gelegen zijn, neemt
de wijze van opname een centrale plaats in.

3.1.1 Opname uit het milieu

Opname van stoffen kan bij organismen plaats vinden via drie rou-
tes:

° via de huid
° via het maag-darm kanaal
° via de kieuwen

Bij kleinere organismen kunnen een of meer van deze gespeciali-
seerde organen ontbreken. Eencelligen nemen alleen stoffen op via
de celwand, of beter, via de celmembraan.

De processen die nodig zijn om een stof binnen een organisme te
brengen en de terminologie die hiervoor gebruikt wordt, worden
hierna besproken.

° Totale blootstelling

Een organisme dat in het water of in de bodem leeft, wordt
blootgesteld aan de totale concentratie van een giftige stof
via alle vormen van fysiek contact met de buitenwereld. Giftige
stoffen kunnen vaak in een aantal chemische vormen voorkomen
die niet alle even makkelijk opneembaar zijn. Ze verschillen
in biologische beschikbaarheid. Metalen kunnen bijvoorbeeld
aanwezig zijn in ion-vorm, als chloride, als hydroxide. Het is
deze verdeling van metalen over de verschillende chemische
vormen waarnaar gerefereerd wordt als Yspeciatie®”. Daarnaast
kunnen metalen met wisselende bindingssterkte aan deeltjes van
verschillende grootte gebonden zijn. DOrganische microveront-
reinigingen zijn vaak sterk geassocieerd met organisch parti-
culair materiaal in suspensie of in de bodemn.

° Inname van deeltjes (slib, voedsel)
Organismen met een mond en een maagdarmkanaal (of met een or-
gaan dat een overeenkomstige functie heeft) kunnen grotere
deeltjes, zoals slib of (delen van) organismen inslikken.
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Hiermee wordt de predator blcotgesteld aan de aan de deeltjes
gebonden stoffen.

e Inname via de waterfase
Toxische stoffen die opgelost zijn, of geadsorbeerd aan zeer
kleine deeltjes, stromen langs het uitwendige epitheeluweefsel
van organismen waardoor directe opname mogelijk is. Bij dieren
is hiervoor meestal de opname via het weefsel voor de gasuit-
wisseling (de kieuwen) van dominant belang.

. Recovery of retentie (opname efficientie)
Van de totale hoeveelheid giftige stof die in het
maag-darm-kanaal of rond het kieuwweefsel sanwezig is, wordt
slechts een gedeelte opgenomen dna» het organisme (de biolo=-
gisch beschikbare fractie). Dit is de recovery of de retentie.
Het opgenomen gedeelte is de hnaveelheid waarmee het organisme
belast wordt. De hoeveelheid recovery (of retentie) wordt uit-
gedrukt in procenten t.o.v. de totale hoeveelheid die maximaal
opgenomen zou kunnen worden. Toxische stoffen die irreversibel
gebonden zijn aan particulair materiaal, kunnen in het geheel
niet worden opgenomen; zij zijn niet-biologisch beschikbaar.

o Direkte uitscheiding
Het niet-opgenomen deel van de ingenomen stof stroomt weer uit
via de kieuwen, wordt na opname in het maagdarm—-systeem weer
uitgespuugd (egestie), of verlaat het lichaam via het maagd-
arm-kanaal (defaecatie).

De concentratie van een giftige stof kan ook verhoogd worden als er
respiratie plaatsvindt. Respiratie is het proces waarbij biomassa
omgezet wordt in voornamelijk CO2 en H20 waarbij energie vrijkomt.
Doordat de gevormde C02 uitgescheiden wordt neemt de totale biomas-
sa van het organisme af. Dit veroorzaakt een relatieve concen-
trering van de saanwezige hoeveelheid toxische verbinding.

3.1.2 Opname in de cel

Aangezien de toxische werking van vele stoffen uiteindelijk terug
te voeren is op een effect van een toxicans op processen in de
cellen van een organisme, is het van belang de bouw en eigen-
schappen van cellen, en de opname mechanismen door de cel, wat na-
der te bezien.

Schematisch beschouwd bestaat de cel uit een omhulsel, de celmem-
braan, en de celinhoud (cytoplasma) met allerlei celorganellen,
waaronder de kern, opgeloste stoffen, en een hoog percentage water.
De celmembraan is opgebouwd uit een dubbellaag van vetmoleculen,
waarin zich structurele of functionele eiwitten bevinden. De cel-
membraan is niet voor elke cel gelijk, maar kan verschillen wat be-
treft vetsamenstelling (type vetmolecule en onderlinge verhouding)
en wat betreft eiwit of enzymen, waarvan vele verschillende in de
celmembraan kunnen voorkomen.

Een toxische stof moet in het algemeen een of meer barrieres pas~—
seren voordat de plaats van werking bereikt is. Barrieres kunnen
bijvoorbeeld gevormd worden door een schelp die gesloten is, dode
huidcellen, de celwand (bij planten) of slijmlagen op de huid of op
de cel.

De essentiele barriere tussen de buitenwereld en het binnenste van
de cel wordt gevormd door de celmembraan. Vele organellen die zich
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in de cel bevinden (zoals bijv. mitochondrien en lysosomen) zijin op
hun beurt ook weer omgeven door een membiraan.

Er zijn vier mechanismen waarmee een stof over een membraan ge-
transporteerd kan worden.

1. via passieve diffusie; geen energie nodigyg
Een ongeladen, relatief kleine, vetoplosbare stof lost in het
membraan op, en diffundeert t.g.v. een concentratie-gradient
de cel in.

2. via passief gemedieerd transport; geen energie nodig
Een molecule bindt aan een specifiek transporteiwit, dat zich
in de celmembraan bevindt, en wordt door dit einwit,; met een
concentratie-gradient als drijvende kracht, de cel ingetrans-—
porteerd. Voor dit proces is ook geen, apart toegevoerde ener-—
gie nodig. ’

3. via actief gemedieerd transport; wel enargie nodig
Dit is hetzelfde mechanisme als hierboven beschreven, alleen
is er nu geen concentratie—-gradient als drijvende kracht, maar
moet de cel zelf energie toevoeren aan het transporteiwit in de
celmembraan, om het transport moge!.jk te maken.

4, via endocytose; wel energie nodiy
De op te nemen stof wordt omgeven door een enkele laag vetmole-
culen, met de hydrofiele staarten naar buiten gericht. Dit
'vetbolletje' versmelt met de membraan zodat de stof binnen in
de cel terecht komt.

Alleen op deze vier manieren komen toxische stoffen in intakte
weefselcellen binnen, wanneer ze (opgelost of gesuspendeerd in wa-
ter of in voedsel) in de kieuwen of in het maag-darm kanaal terecht
zijn gekomen of als ze in kontakt komen met de huid. Enkele voor-
beelden. Vetoplosbare stoffen, zoals PCB's; DDT en methyvlkwik,
passeren via passieve diffusie de celmembraan. IJzer, dat essenti-
eel is voor een organisme, wordt via een specifiek transporteiwit
{(carrier) getransporteerd (aktief gemedieerd transport). Voor me-
talen, die een cel niet nodig heeft, zijn in de loop van de evolutie
uiteraard geen specifieke transporteiwitten ontwikkeld. Zij worden
vermoedelijk getransporteerd via transporteiwitten dat voor an-
dere, wel essentiele, metalen aanwezig is. Zo wordt thallium ge-
transporteerd via het eiwit voor ijzer en lood wordt
getransporteerd via het.eiwit voor calcium. Metalen die gecomple-
xeerd zijn met b.v. aminozuren, kunnen via het transporteiwit voor
dit aminozuur de cel inkomen.

3.1.3 Afqgifte van giftige stoffen door organismen

De concentratie toxicans, die na inname en opname opgebouwd wordt
in de cellen en in het organisme, wordt bepaald door het verschil
tussen de hoeveelheid die opgenomen wordt en de hoeveelheid die
uitgescheiden of gemetaboliseerd wordt. wordt.

De uitscheidingsmechanismen uit de cel over het membraan zijn ge-
liik maar tegengesteld aan de beschreven vier opname mechanismen.
Uitscheiding uit het organisme, kan onafhankelijk van de wijze van
opname, geschieden via:

huid
° maag—-darm—-kanaal
® kieuwen
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e uitstoten van voortplantingscellen of verder ontwikkeld
broed
° verlies dode cellen

De concentratie van een giftige stof kan ook verlaagd worden als er
groei plaatsvindt. Bij ontbreken van belasting van buitenaf zal bij
toenemende biomassa de concentratie toxische stof dalen, zelfs in-
dien de totale hoeveelheid in het organisme gelijk zou blijven.

3.1.4 Ophoping van giftige stoffen in organismen

Het is niet verwonderlijk dat verontreinigende stoffen opgehoopt
worden in organismen. Deze ophoping vindt ook plaats voor stoffen
die een cel nodig heeft, zoals vetten, sommige metalen, ionen, ei-
witten etc. De twee verschillen tussen ophoping van deze essentiele
stoffen en van verontreinigingen zijn, dat bij de essentiele
stoffen de concentraties binnen nauwe fysiologische grenzen liggen
en dat bovendien de concentraties in de cel veelal redelijk onaf-
hankelijk zijn van de concentratie in het water of het voedsel.

Bij het bespreken van de hoogte van de concentratie in een organis-
me worden verschillende termen gebruikt, die de opname—-route en de
binding van de toxische stof in het organisme aangeven. In het
onderstaande schema zijn de belangrijkste termen genoemd behorend
bij reversibel of irreversibel gebondr. stoffen die direct uit het
water of via het voedsel worden opgeromen.

opname via
waterfase

opname via
voedsel

reversibel

bioconcentratie

biomagnificatie
gebonden

irreversibel
gebonden

stapeling "stapeling

Als algemene term voor de verrijking meet een bepaalde stof wordt
de term ophoping of bicaccumulatie gebruikt, zonder aan te geven of
er sprake is van bioconcentratie, biomagnificatie of stapeling.

Reversibele binding

Indien de binding tussen de verontreiniging en het organisme rever-
sibel is, stelt zich bij constante blootstelling een constante (e-
venwichts—-)concentratie in in het weefsel van het organisme. Na een
zekere tijd, meestal enkele weken (24), is de evenwichtstoestand
bereikt. Er heerst dan een dynamisch evenwicht tussen opname (uit
water of voedsel) en uitscheiding (op welke wijze dan ook). Vindt
de opname uitsluitend plaats via de opgeloste vorm uit de waterfa-—
se, dan is er sprake van bioconcentratie. De hocogte van de inwen-—
dige concentratie kan beschreven worden door de
bioconcentratiefactor. Deze factor is het quotient van de concen-
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tratie in het organisme en de concentratie in de waterfase. De re=-—
sulterende concentratie in het organisme is onafhankelijk van de
duur van de blootstelling. Als er geen transporteiwitten of af-
brekende enzymen voor deze toxische stoffen aanwezig zijn, dan is
de bioconcentratiefactor verder uitsluitend afthankelijk van:

e de moleculaire structuur van de toxische stof

° de weefselsamenstelling van het organisme (o.m. het vet-
gehalte)

® de concentratie in het water

Deze factor wordt dus aileen bepaald door (chemische, passieve}
evenuwichtsconstanten en is onafhankelijk van de plaats die orga-
nismen in het voedsel-web innemen.

Vindt de opname plaats door het inslikken van voedsel, dan is er
sprake van biomagnificatie. Analoog san de bicaccumulatiefactor
wordt de biomagnificatiefactor bepaald door het quotient van de
concentratie in het organisme en de concentratie in voedsel.

Het zal duidelijk zijn, dat deze twee extremen zich bij aquatische
organismen alleen onder laboratorium—-omstandigheden (en dan nog
met moeite) laten onderscheiden. In de natuur zelf zal er bijna al-
tijd sprake zijn van mengvormen.

Irreversibele binding

Indien de binding tussen toxische verontreiniging en organisme ir-
reversibel is blijft de concentratie in het weefsel stijgen bij
voortdurende belasting. Dit is b.v. het geval als de verontreini-—
ging ingebouwd wordt in bot. Dit gedeelte wordt irreversibel ge-
bonden en niet meer uitgescheiden. Nu is sprake van stapeling. De
belasting is nu, bij constante belasting, o.a. afhankelijk van de
leeftijd van het organisme.

3.2 DE SYSTEMATIEK VAN MODELLEN

Voor de beschrijving en voorspelling van de interne concentratie
van een toxische verbinding in een organisme, ten gevolge van
blootstelling aan die verbinding via de omgeving en het voedsel,
staat een scala aan mathematische modelformuleringen ter be-
schikking. In deze paragraaf is gepoogd enige systematiek aan te
brengen in de wijze van aanpak die door de diverse in deze studie
beschouwde onderzoekers gekozen is. De aanpak blijkt sterk afhan-
kelijk van het doel waarmee het betreffende model ontwikkeld is. De
beschouwde modellen zijn allemaal onder te brengen in het schema
van figuur 2. In deze figuur is een aantal categorieen van modellen
aangegeven en de letters A t/m D corresponderen met de 'indelings-
criteria’. Hieronder worden de verschillende elementen van deze
figuur nader toegelicht.

A: een evenwichtsmodel of dynamisch model

Bij het classificeren van de modellen is een eerste splitsing aan
te geven door te bezien of er van een evenwichtssituatie of van een
niet-evenwichts- c.a. een dynamische- situatie wordt uitgegaan.
Bij het eerste type wordt uitsluitend de zogenaamde steady-state
concentratie beschreven terwijl bij het tweede type juist de op-
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ACCUMULATIE
MODELLEN
A
DYNAMISCH EVENWICHT
B
OPNAME OPNAME
uIT urr
WATER EN
WATER VOEDSEL
C
P
REDATOR ECOSYSTEEM
PROOI
D
COMPARTIMENT CONTINU

Figuur 2 Systematische indeling van de beschouwde mo-
dellen. A t/m D en de termen worden toegelicht
in de tekst.

name- en uitscheidinygsprocessen beschreven worden die leiden tot
de opbouw van de lichaamsconcentratie.

Bij een evénwichtsmodellering wordt ervan uitgegaan dat uiteinde-
lijk de verhouding tussen interne en externe concentratie constant
is., Met een dynamisch model daarentegen worden ook bioconcentra-
ties berekend voor omstandigheden waarbij opname en afgifte (of af~
braak) van de verontreiniging (nog) niet gelijk zijn. Is de
concentratie in een dynamisch model toch langere tijd constant, dan
is er sprake van een 'dynamisch evenwicht'. De processen die een
toename van de concentratie van een toxische verbinding in het or-
ganisme veroorzaken, compenseren dan de processen die een afname
bewerkstelligen.
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Evenwichtsmodellen zijn mathematisch gezien eenvoudiger dan dyna-
mische modellen. De eerste groep bestaat meestal uit een simpele
wiskundige betrekking tussen de evenwichtsconcentratie in het or-
ganisme en de omgevingsconcentratie. Dynamische modellen =zijn
veelal gegeven in de vorm van een aantal differentiaalverge-
lijkingen die de balanstermen van toename en afname van een "pool™
van biomassa of toxische belasting specificeren. Concentraties op
een wWillekeurig tijdstip kunnen nu alleen verkregen worden door
analytische oplossing van het stelsel differentiaalvergelijkingen
danwel door een numerieke benadering en het doorrekenen van het mo-
del voor een aantal tijdstappen tot het gewenste tijdstip. Onder
zekere randvoorwaarden 1is voor een dynamisch model soms een
steady—-state-oplossing mogelijk. Het model blijft echter in essen-—
tie een dynamisch model en zal hier ook als zodanig gekwalificeerd
worden.

Evenwichtsmodellen worden veelal ontwikkeld met het doel de uit-
eindelijke lichaamsconcentratie te beschrijven als functie van de
blootstelling. Dynamische modellen beogen daarnaast veelal cok hy-
pothesen te formuleren omtrent de processen die voor de ophoping
verantwoordelijk zijn en het effect van deze processen door de tiid
te vervolgen. Het werken met een dergelijk model vergroot dan ook
het kwantitatief procesinzicht,.

B: opname van toxische stof via water of via voedsel en uater

Een belangrijk criterium bij het onderscheiden van typen modellen,
is het al dan niet expliciet in beschouwing nemen van de opname van
toxische stof via het voedsel. Door het opnemen van dit proces is
het mogelijk effecten die zich afspelen op het niveau van voedselk~-
eten/voedselweb, in het model te betrekken. Zo niet dan wordt veel-
al slechts de opname uit water beschouwd.

C: predator-prooimodellen of ecosysteemmodellen

Binnen de modellen die opname uit water en voedsel beschouwen kan
onderscheid gemaakt worden tussen modellen die expliciet slechts
de relatie tussen twee groepen van organismen beschouwen (preda-
tor-prooimodel) en die waarbij de doorgifte van een toxicans door
een voedselketen met meerdere trofische niveaus wordt beschouwd
(ecosysteemmodel).

D: continu model of compartimentering van het ecosysteem

Een echt ecosysteem met een zekere complexiteit kent vele compo-
nenten. Om inzicht in het functioneren van een dergelijk systeem
te verkrijgen worden de biotische componenten dikwijls samengeno-
men in grotere, afgegrensde eenheden. Dit kunnen systematische of
functionele eenheden zijn. Voorbeelden zijn: een planktonisch com-
partiment, omvattend alle soorten met een vrij zwemmende of zweven-—
de levensuwijze; herbivoren; een soort, bijvoorbeeld snoek; een
stadium van een soort, zoals een nauplius—-larve van een crustacee;
of zelfs een weefsel van een organisme;, wWwaarbij als voorbeeld ge-
dacht kan worden aan schelvislever. Het is duidelijk dat de meeste
van deze indelingen niet 'natuurlijk® zijn en de grenzen vaak moei-
lijk eenduidig te leggen. Een vissoort kan afhankelijk van de leef-
tijd herbivoor of carnivoor zijn; een kreeft kent een planktonisch
en een bentische fase in zijn leven. Een theoretisch daarom wel-
licht correctere benadering is de modellering van een ecosysteem
als een continuum, dat zich bevindt in een meerdimensionale eigen-—
schapsruimte. In een onder deze studie vallend continu-model is ge-
kozen voor de dimensies: lengte, breedte en hoogte van het
organisme.
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4.0 RESULTATEN

In dit hoofdstuk worden de resultaten gepresenteerd van de litera-
tuurinventarisatie. In paragraaf 4.1 wordt een korte beschrijving
gegeven van de beschouwde modellen. In paragraaf 4.2 wordt middels
een drietal tabellen ingegaan op de in de artikels beschouwde
stoffen, habitats en organisme-soorten. In paragraaf 4.3 wordt
vervolgens in detail ingegaan op de modelformuleringen zoals deze
door de verschillende auteurs zijn gehanteerd ter beschrijving van
de door hen beschouwde (deellprocessen die leiden tot concen-
trering van toxische stoffen in lichaamsweefsels.

.1 BESCHRIJVING VAN DE GESELECTEERDE ARTIKELS.

Volgens de in paragraaf 3.2 geschetste systematiek kunnen de onder-
zochte modellen als volgt ingedeeld worden:

° Evenwichtsmodel
1. Burns e.a. 1980 (03)
2. Eadie 1981 (06)
3. Pavlou en Dexter 1979 (13)
G . Veith e.a. 1980 (21)
° Dynamisch model
- Opname toxische verbinding alleen uit water
1, Schnoor en McAvoy 1981 (14)
2. Seip 1979 (15)
3. Hayton en Archer 1981 (09)
- Opname toxische verbinding uit water en uit voedsel
— Predator-prooi model
1. Aoyoma en Inoue(1978a,b)(01)
2. Dakley et al.(1983)(12)
3. Harding et al.(1981)(08)
G . Connoly (1985)(04)
— Oecosysteem model

e Continu model
1. Thomann 1978 (17)
° Compartiment model
1. Jorgensen (1979)(10)
2. Bartell et al.(1981)(1984)(02)(--)
3. Connolly en Tonelli (1985)(05)
4, Thomann et al.(1980)(1985)(22)(20)
5. Thomann en Connolly (198%4a,b)(18)(19)

Niet ondergebracht in dit schema zijn de publicaties van Jorgensen
(19833(11), omdat dit een overzicht betreft van een aantal reeds in
deze studie meegenomen modellen, en van Spacie en Hamelink
(1982)(16), dat geen complete model maar slechts losse procesfor-
muleringen bevat.

Hieronder volgt een overzicht in hoofdlijnen van de geinventari-
seerde artikels volgens bovenstaande systematiek.
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Evenwichtsmodellen

Het model EXAMS (Exposure Analysis Modeling System) van Burns et
al.(1980)(03) is primair een verspreidings—- en verdelingsmodel
voor organische microverontreinigingen over de verschillende
milieucompartimenten. Hierin wordt biocaccumulatie in een willekeu—-
rige "pool™ van organismen opgevat als een
adsorptie—-desorptie~-proces analocog aan sorptieprocessen voor dood
particulair materiaal in de waterfase.

Met EXAMS kunnen massafluxen tussen milieucompartimenten berekend
worden en de steady—-state distributie van de toxische stof over wa-
ter—, bodem— en biotische compartimenten. Het nadeel van een derge-—
lijk model is vooral gelegen in het ontbreken van biologische
procesformuleringen (het organisme als "black-box™). Dok het dyna-
misch aspect ontbreekt waardoor het niet mogelijk is de opbouw van
de bioaccumulatie in de tijd te vervolgen.

Ook het model van Eadie (1981)(06) beschouwt organismen als pas-
sieve substraten voor de adsorptie en desorptie van (organische)
microverontreinigingen. Dit model is ontwikkeld volgens het zoge-
naamde fugaciteitsprincipe van Mackay. Volgens dit principe ver-
toont massas; en dus ook de massa van toxische stoffen, de neiging te
diffunderen van plaatsen met hoge fugaciteit (vergelijk hoge druk
bij gassen) naar plaatsen met lage fugaciteit. Deze benadering is
in de praktijk alleen toegepast voor accumulatie van hydrofobe or-
ganische microverontreinigingen in organismen. Voor biota wordt de
fugaciteitscapaciteit afgeleid uit de ocatanol-water partitieco-
efficient (Kow) van een contaminant en het organisch koolstofge-
halte. Problemen blijken volgens Eadie op te treden bij de
voorspelling van de bicconcentratie in benthische organismen. In
de benadering van Eadie worden Kow-waarden genormaliseerd naar het
organisch koolstofgehalte (geeft Koc). Meetgegevens wijzen uit dat
de bioconcentratie van DDT (op basis van het drooggewicht) in ben-
thische organismen ongeveer het dubbele bedraagt van dat in het se-
diment. Het organisch koolstofgehalte in deze organismen is
evenwel 10-40 maal zo hoog. Deze afwijking van de simpele passieve
partitie—aanpak brengt Eadie ertoe om de benthische organismen dan
maar helemaal weg te laten uit zijn model'!

Dit neemt niet weg dat voor DDT een goede fit werd gevonden voor mo-
del—- en meetgegevens van fytoplankton, zooplankton en vis in Lake
Michigan en een beschouwd kustgebied. Zelfs voor de gehele wereld
wordt een schatting gemaakt van de distributie van DDT over de ver-—
schillende milieucompartimenten. Dit leidt evenwel tot een over-
schatting van de hoeveelheid DDT in de terrestrische vegetatie met
een factor 1000. Eadie verklaart dit door te stellen dat de gehele
wereld nog niet uniform aan DDT is blootgesteld. In dat geval geldt
de equilibrium—aanname niet. Dit geeft meteen een grote beperking
aan van de evenwichtsaanpak; in dit geval als (te) grote tijd- en
ruimteschalen beschouwd worden.

Pavlou en Dexter (1979)(07) hanteren eveneens een aanpak met parti-
tie-coefficienten voor de beschrijving van de verdeling van PCB's
over de milieucompartimenten in een estuarium. De auteurs tekenen
aan dat de aanname van equilibrium-partitionering alleen opgaat
bij lage concentraties in het aquatisch milieu. Hoe laag laag is
wordt evenwel niet medegedeeld.

Bovenstaande artikels zijn vertegenwoordigers van de omvangriijke
hoeveelheid literatuur waarin momenteel op overeenkomstige wijze
voor organische microverontreinigingen de evenwichtsverdeling
over biotische en abiotische milieucompartimenten wordt berekend.
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In verschillende artikels waarin bioaccumulatie als een dynamisch
proces van opname en uitscheiding wordt beschouwd wordt behalve een
dynamische - ook wel "kinetisch" genoemde - differentiaalformu-
lering ook een steady-state oplossing gegeven. Voorbeelden hiervan
zijn Hayton en Archer (1981)(09) en Spacie en Hamelink (1982)(16),
waarover later meer.

Er kleven vanuit een oogpunt van procesanalyse en het beschrijven
van de dynamiek van aguatische systemen grote bezwaren aan de toe-
passing van ean evenuwichtsmodel. Toch biedt deze aanpak in de som-
mige praktijkvoorbeelden goede mogelijkheden voor het verkrijgen
van een indruk omtrent de uiteindelijke belasting van de ver-
schillende milieucompartimenten met organische microverontraei-
nigingen. Mogelijke uvitzonderingen hierop komen aan het eind van
deze paragraaf aan bod.

Het gebruik van de octanol-water-partitiecoefficient biedt voor
organische verontreinigingen een praktisch middel. Veith et
al.(1980)(21) steunen deze notie en betogen dat het bijvoorbeeld
kostenbesparend werkt om aan de hand van een Kow een schatting te
geven van te verwachten concentraties van contaminanten in vispro-
dukten voor menselijke consumptie. Dit in plaats van veelal langdu~-
rige, bewerkelijke en daarmee kostbare experimentele
bioaccumulatie-bepalingen. Veith et al. evalueren data van biocon-
centratiefactoren, wateroplosbaarheid en Kow-waarden voor 28 orga-
nische microverontreinigingen.

Dynamische modellering van opname uit water

Schnoor en McAvoy (1981)(14) presenteren een transportmodel voor
een pesticide (dieldrin) waarin ook rekening gehouden wordt met de
bioaccumulatie van dieldrin in de totale hoesveelheid aanwezige
vis. De kinetiek van de bioaccumulatie wordt geillustreerd in fi-
guur 3.

Input Input
Rapid
Sorptive
E quilibrium
N 4 . k\ kd
Particulote Dissolved : Fish ——————> Melobolites or
Biouptoke Oepuration Dissolved Pest,
kg Zk
Hydrolvsis
Sedimentation Biolysis
Photolysis

Volatilitation

Figuur 3 kinetiek van bicaccumulatie in het model van
Schnoor en McAvoy (1981)¢14).
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Toepassing van het transport- en acummulatiemodel op een reservoir
geeft aan dat 50% van de dieldrin-belasting uitstroomt, 40% sedi-~-
menteert en 10% in vis wordt opgenomen. Van alle dieldrin in de wa-
terkolom is, blijkens het model, 74% aanwezig in vis.

Seip (1979)(15) geeft een modelformulering voor de opname van zware
metalen door benthische macroalgen (xzi,.k door Ascophyllum nodosum)
in fjorden langs de Noorse kust. Hiertoe is een formulering opge-
steld voor de groei van A.nodosum, uitgeplitst naar verschillende
jaarklassen. Daarnaast is ean algemene formulering opgesteld voor
de geaccumuleerde hoeveelheid zink per tijdsinterval als functie
van leeftijdsafhankelijke opname, uitscheiding en biomassa.

Het derde dynamische biocaccumulatiemodel is dat van Hayton en
Archer (19813(09). Onder de gevolgde selectieprocedure bleek dit
het enige model te zijn dat ook de interne verdeling van een toxi-
cans in het organisme beschouwt (trifluralin in Cyprinodon
variegatus). Aan de hand hiervan worden de verschillende pro-
cessen, als metabolisatie en opslag, als achtereenvolgende aparte
stadia gemodelleerd.

De modeluitkomsten van Hayton en Archer vertonen een goede overeen-—
komst met zowel de experimenteel bepaalde concentraties
trifluralin in vis als die van metabolieten in vis en water.

Dynamische opname uit water en voedsel

Hieronder vallen predator-prooi-modellen en ecosysteemmodellen.

Predator—-prooci-modellen

In deze benadering wordt steeds de opname door een predator uit wa-
ter en uit een enkele prooiscort beschouwt. Concentraties worden
steeds berekend per individueel organisme (dus niet voor bijvoor-
beeld de totale hoeveelheid vis in een meer).

Aoyama et al. (1978a,b)(518) beschouwen de opname van metalen door
een roofvis uit water en zijn prooi (cesium—-opname door Astronotus
ocellatus uit water en QOryzias latipes in een experimentele
laboratoriumopstelling). In het model is de opgebouwde bioconcen-
tratie een functie van o.m. de dichtheid en aggregatie van de
prooivis, de consumptie van de predator en de groei van de preda-

tor. De hoeveelheid geconsumeerde prooi is afhankelijk van zouwel
dichtheid en aggregatie van de prooivis. Tezamen bepalen deze
grootheden de zogenaamde "food-condition factor™. Deze factor
blijkt experimenteel en in het model significant positief

gecorreleerd te zijn met de opgebouwde hoeveelheid cesium in
A.ocellatus.

Oakley et al.(1983)(12) mengen zich in de lang lopende discussie
over opname uit water versus opname uit voedsel als principale vec~-
tor voor het opbouwen van bioconcentratie van toxische stoffen. Uit
opname-experimenten (cadmium door de polychaete worm Abarenicola
pacifica) en een mathematisch model blijkt dat opname vauit het se-
diment (in dit geval de voedselbron) voor benthische organismen be~
langrijker kan zijn dan de opname uit het water.

Oakley et al. hanteren een model met drie compartimenten (water,
sediment en biomassa). Een analytische oplossing wordt gegeven
voor het berekenen van de metaalconcentratie in het organisme als
functie van de tijd, de externe concentraties in water en de ver-
schillende geochemische sedimentfasen, specifieke constanten voor

20



de opname uit water en de verschillende sedimentfasen en ten slotte
de specifieke uitscheidingsconstanten. Speciale aandacht wordt be-
steed aan experimentele en wiskundige technieken voor het schatten
van opname—- en uitscheidingsconstanten.

Harding et al.(1981){(08) tonen aan dat ook voor de opname van DDT
door copepoden het voedsel een belangrijke bron kan zijn, terwijl
er ook doorgifte plaats vindt via de eieren naar de volgende gene-
ratie., In een experimentele opstelling kregen de copepoden eencel-
lige algen als voedsel. Aan de hand van deze opstelling werden de
verschillende procesparameters bepaald.

Het kinetisch model, waarvoor ook een analytische oplossing gege-
ven is, geeft aan dat in opeenvolgende generaties de uitgangscon-
centratie in de juvenielen en ook de uitzindelijke bioconcentratie
in de copepoden steeds hoger wordt telaat na verloop van een aantal
generaties een equilibrium-toestand optreedt. Hoeveel generaties
verstrijken en wat de evenwichtstoestand is, wordt blijkens het mo-
del ondermeer bepaald door de temperatuursomstandigheden.

Connoly (1985)(04) presenteert een simpel accumulatiemodel voor
microverontreinigingen in vis vanuit water en voedsel. Met dit mo-
del als uitgangspunt is vervolgens gepoogd een relatie te leggen
tussen externe concentraties, gemeten en berekende interne concen-
traties, en de optredende effectan.

Voor Cyprinodon variegatus wordt de chemische interactie van een
organofosfaat-pesticice (diazinan) met acetylcholinesterase-AChE
(nodig voor signaaloverdracht door zenuwbanen) beschouwd. Hieruit
wordt een differentiaalvergelijking afgeleid voor de optredende
verandering in de AChE-activiteit als functie van o.m. de interne
concentratie van diazinan.

Op vergelijkbare wijze wordt eveneens een goede voorspelling ver-
kregen voor de mortaliteit van de regenboogforel bij experimentele
blootstelling aan zink.

Connoly betoogt dat het niet noodzakelijk is om de precieze concen-
tratie van een toxicans op de "site of action”™ in het organisme te
berekenen, zolang als er maar sprake is van een simpel proportio-
neel verband tussen deze concentratie en de gemeten (of berekende)
concentratie voor het gehele organisme. Middels een calibratie
wordt in dit geval toch een betrouwbare voorspelling verkregen.

De methode van Connoly biedt de mogelijkheid om optredende effecten
in het lab te vergelijken met die in het veld, door in beide geval-
len te kijken naar de interne concentratie, in plaats van de ef-
fecten te relateren met de externe concentraties (blootstelling)
zoals meestal in bio~essay's gebeurt.

Ecosyteemmodellen

Hieronder vallen continue modellen en compartimentmodellen.

Continu model

De overgrote meerderheid van modelstudies die ecologische pro-
cessen beschouwen gaat uit van een indeling van de biotische compo-
nenten van een ecosysteem volgens systematische of functionele
indelingscriteria (fytoplankton, zooplankton, vis, etc.). Uitzon-
deringen hierop zijn zeldzaam. Dit geldt ook voor de hier geselec-—
teerde artikels.

De wuitzondering wordt hier gevormd door Thomann (1978)(17).
- Thomann betoogt dat een model dat de interacties tussen een groot
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aantal ecosysteemcomponenten beschouwt, en bovendien de opname en
doorgifte van toxische stoffen naar het volgende trofische niveau
beschrijft, een ‘'onmogelijk' aantal relatievergelijkingen zou
moeten omvatten. Daarom tracht hil een conceptueel frameuwork te
ontuwikkelen waarin een een—-dimensionale voedselketen (dus niet een
voedselweb) gevisualiseerd wordt als een vontinuum. Hierbij geldt
de lengte van een organisme als onafhankelijke variable.
Mathematisch blijkt dit zeer aantrekkelijk te zijn, maar de biolo-
gische interpretatie, in termen van de bicaccumulatie in een be-
paalde soort, kan niet worden gemaakt omdat organismen van
verschillende soorten en leeftijden binnen eenzelfde lengteklassen
vallen. Voor zover bekend is deze aanpak in het latere werk van het
Manhattan College (New York) verlaten (zie ook het laatste deel van
‘deze paragraaf).

Compartiment modellen

In deze laatste groep modellen wordt steeds uitgegaan van een eco-
systeem bestaande uit abiotische en biotische compartimenten,
waarbij opname plaats vindt zowel direct uit de omgeving van het
organisme (water) als ook via meerdere opvolgende stappen door de
voedselketen.

Jorgensen (1979)(10) betoogt dat voor het maken van een "impact
assessment™ niet zozeer de seizoensontwikkeling alswel de maximale
concentratieniveaus van belang zijn. Het model dat hij presenteert
is algemeen van opzet, met meer aandacht voor de mathematica van
het model en de schatting van modelparameters dan voor de biologie.
Jorgensen geeft aparte differentiaal-vergelijkingen voor de bio-
concentratie in de biomassa van een organisme en voor de opgebouwde
concentratie in het lichaamsvocht van het organisme. Het model is
niet gecalibreerd of gevalideerd. Jorgensen geeft voor ver-—
schillende procesparameters (metabolische activiteit; generatie-
duur, excretiesnelheid, opnamesnelheid) grafische methoden voor
het maken van een eerste schatting bij een bepaald organisme en een
bepaalde microverontreiniging.

Bartell et 2al.(1981)(02) van het Oak Ridge National Laboratory in
de U.S.A. presenteren het model FOAM (Fates Of AroMatics) dat de
paden en lotgevallen van polyaromatische koolwaterstoffen (PAK's)
in een experimenteel riviersysteem beschrijft (i.c. antraceen,
naftaleen en benzo(alpyreen). Het model bestaan uit een aantal
submodellen ter beschrijving van hydrologie, lichtintensiteit,
fotolysis, sorptie (m.b.v, Kow), verdamping, lokale primaire pro-
duktie en toename en afname van biomassa van primaire producenten
en consumenten.

Opname van PAK's door primaire producenten wordt beschreven als een
tweede orde proces. Opname uit water en metabolische afbraak door
consumenten wordt is in het model gekoppeld aan de respiratie-
snelheid. De opname van PAK's door consumenten via hun procidieren
is in het model een functie van o.m. prooidierpreferentie, tempera-—
tuur en de concentratie van een PAK in het prooidier.

Fysische en chemische procesparameters zijn geschat uit litera-
tuurgegevens. Biologische procesparameters zijn veor een deel (op-~-
name en afgifte) bepaald in laboratoriumn experimenten
(microkosmossen).

Het artikel van Bartell et 3l.(19813(02) bevat geen uitwerking van
de modeltechnische en mathematische koppeling van de submodellen.
Blijkens de modelresultaten wordt tijdsafhankelijk de concentratie
van PAK's berekend voor de verschillende abiotische en biotische
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systeemcompartimenten en de verschillende delen stroomafwaarts in
de proefopzet. Opgemerkt moet worden dat de berekeningen met het
model steeds maar voor een PAK tegelijk werden uitgevoerd.

In een vervolgstudie van Bartell et 3al.(1984)(02)wordt nader inge-
gegaan op de hypothese dat de paden en lotgevallen voor PAK's door
aquatische systemen met behulp van FOAM voorspeld kunnen worden aan
de hand van een aantal fundamentele chemische karakteristieken,
Die relevante kenmerken zijn volgens Bartell et al.(19843(02):
moleculair gewicht, aantal ringen, smeltpunt, octanol-water parti-
tiecoefficient en het lichtabsorptie-spectrum.

In dit artikel worden de beschouwde biotische compartimenten in de
proefopstelling gespecificeerd. Deze omvatten: fytoplankton,
epifyton (vastgehechte algen), macrofycen (wortelende water-
planten), zooplankton, benthische insecten en ander benthisch in-
vertebraten, bacterien, benthische detrivore vis en pelagische
ecmnivore vis.

Cruciaal in de modeluitkomsten is volgens Bartell et al. de
schatting van modelparameterwaarden. Met behulp van een
Monte-Carlo-simulatie is bekeken in hoeverre de variatie in para-
meterwaarden doorwerkt in de berekeningen van de biocontraties in
de verschillende organismen.

Het relatieve belang van de verschillende processen voor de be-
paling van de verdeling van PAK's over de milieucompartimenten
blijkt met de tijd (het experiment duurde 60 dagen) te verschuiven
van fysisch-chemische ©processen (dissolutie, fotolyse, ver-
damping) naar opname en afgifte door organismen. a

De generalisatie die Bartell et al.(1984) trachten aan te brengen
in hun modelbenadering van de accumulatie van PAK's, op grond van
chemische karakteristieken; is zeker zinnig gezien het grote aan-
tal struktuurconfiguraties van PAK's (meer dan 10.000) dat in het
milieu aanwezig kan zijn.

De overige ecosysteem—-modellen die in deze literatuurstudie be-
trokken zijn, zijn alle van het Manhattan College in New York en
zullen hier chronologisch, en waar mogelijk in samenhang, bespro-
ken worden.

In Thomann et al.(1980)(22) wordt een in opzet simpel algemeen bio-
accumulatiemodel gepresenteerd, wat als basismodel in de latere
publicaties steeds terugkeert. Vier biotische compartimenten
worden onderscheiden: fytoplankton, zooplankton, kleine vis en
grote vis. In later werk (Connoly en Tonelli, 1985-05) worden daar
nog polychaete wormen aan toegevoegd. Thomann et al.(1980)(22) be-
schouwen vier mechanismen ter beschrijving van de dynamiek van
microverontreinigingen in het agquatisch systeem:

sorptie en opname uit water,
desorptie en afgifte aan water,
consumptie van gecontamineerde prooi,
respiratie

.

DN -

Differentiaalvergelijkingen worden opgesteld voor de massaba-
lansen van elk van de onderscheiden systeemcompartimenten en
analystische oplossingen zijn gegeven. Geen expliciete aandacht
wordt besteed aan hydrologische en fysisch—-chemische processen die
de verspreiding van contaminanten en de chemische speciatie bein=-
vioeden.

Thomann et al.(1980)(22) leiden een algemene formule af voor de
steady-state bioaccumulatiefactor op een willekeurig trofisch ni-
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veau in een lineaire voedselketen (deze oplossing is dus niet toe-
pasbaar voor een voedselweb). Via mathematische hergroepering van
constanten wordt het zogenaamde "food~-transfer—-number"™ afgeleid.
Deze grootheid omvat onder anderen de opname—-, assimilatie- en af~
gifte-efficientie voor de beschouwde microverontreiniging .in de
opvolgende trofische stappen. Bij waarden kleiner dan 1 wordt de
steady—-state bioconcentratie bij opklimmend trofisch niveau in de
voedselketen progressief minder afhankelijk van de concentratie
contaminant in de onderliggende voedselketen (en dus meer van de
omgevingsconcentratie). De omgekeerde redenering geldt ook. De
waarde van het "food-transfer—-number®™ wordt in hoge mate bepaald
door de chemisch karakteristieken van de beschouwde microveront-
reiniging.

Net als bij Bartell et al.(19811)(1984)(02) worden twee klassen van
modelparameters onderscheiden: 1) biologische , en 2) chemische.
Volgens Thomann et al.(1980)(22) kunnen deze alle onafhankelijk
van veldgegevens geschat worden uit de literatuur en uit laborato-
rium—-experimenten.

Het model wordt toegepast voor 239Pu. 137Cs en PCB. Calibratie
vindt plaats voor verschillende wateren waarbij per stof aange-~
geven wordt wat de belangrijkste route is waarlangs accumulatie in
de toppredatoren (grote vis) plaats vindt.

Bovenstaand algemeen modelconcept wordt door Thomann en Connoly
(1984a,b)(18,19) nader uitgewerkt voor PCB in de voedselketen van
Lake Michigan. Thomann en Connoly (1984,bJ)(19%) geven hiervan de
meest uitgebreide beschrijving. Bij] deze modeltoepassing is vooral
in de biologie meer detail aangebracht. Dit is gebeurd door in de
opbouw van de populaties op de verschillende trofische niveaus een
aantal aparte leeftijdsklassen te onderscheiden. Hierbij hoort een
uitgewerkt voedselrelatieschema. Voor zooplankton, kleine vis en
grote vis ziin zo respectievelijk 4, 7 en 13 klassen onderscheiden.
Een van de doelen van de studie van Thomann en Connoly was het
vergelijken van de uitkomsten van de gedetailleerde modellering
van opname via water en de voedselketen met een black-box—-aanpak op
basis van octanol-water-partitie en het vetgehalte van organismen.
Thomann en Connoly (1984a)(18) concluderen dat het voedselketenmo~-
del de concentratie in forel (Savelinus namavacush) goed be-
schrijft, waarbij geconcludeerd wordt dat 9%% van de
PCB-concentratie via de voedselketen binnenkomt. Een octanocl~-water
partitieberekening voor voluwassen forel leverde een onderschatting
met een factor 4 op (zie figuur %).

Voorts uwordt met het model berekend hoe de bioconcentratie van de
verschillende leeftijdsklassen zou worden bij een reductie van
PCB~concentraties in het water van Lake Michigan (zie figuupr 5).

Soortgelijke resultaten werden verkregen door Thomann et
al.(1985)(20) voor het aquatisch ecosysteem in een baai van Lake
Huron waarin een baars (Perca flavescens) de toppredator is. Hier
blijkt 75% van de PCB-opname door P.flavescens via de voedselketen
te verlopen. Ook in deze toepassing van het model staat centraal de
nauwgezette analyse van de struktuur van de voedselketen en de re-
latieve bijdragen van de onderliggende trofische niveaus aan het
voedselpakket van de toppredator.

Ten slotte de toepassing van het model van Manhattan College voor
de accumulatie van kepon in een estuarien ecosysteem (James
Estuary) door Connoly en Tonelli (1985)(05).

Om te voldoen aan de gestelde kwaliteitsnormen in de zeebaars
Morone saxatilis, de toppredator in het beschouwde systeem, moet
blijkens de berekeningen een aanzienlijk reductie gerealiseerd
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worden in de belasting van de waterfase en het sediment. De gehan-
teerde ecosysteem-schematisatie omvat behalve een pelagische
voedselketen ook een benthische 1ijn naar de zeebaars. Ook hier
weer wordt per organisme een aantal leeftijdsklassen onder-
scheiden.
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Samenvattend kan voor de modelactiviteiten van het Manhattan Col-
lege gesteld worden dat men met behulp van een basismodel, en sys-—
teemspecifieke aanpassingen daarop, antwoord tracht te verkrijgen
op een aantal vragen die voor het beheer m.b.t. (vooral orga-
nische) microverontreinigingen van belang kunnen zijn:

1. het verkrijgen van inzicht in de voedselstruktuur van het eco-
systeem en de doorgifte van microverontreinigingen langs deze
route,

2. het bepalen van de relatieve bijdragen van opname uit voedsel
en opname uit de directe omgeving (water, sediment) bij het tot
stand komen van accumulatieniveaus, met name bij de hoger con-
sumenten van de voedselketen,

3. het vergelijken van enerzijds de modellering met daarin de bio-
logische processen die leiden tot doorgifte via de voedselk-
eten en anderzijds een simpele black-box—aanpak waarin
voorspellingen gedaan worden aan de hand van octa-
nol-water-partitiecoefficienten en het vetgehalte van orga-
nismen (geldt alleen voor organische microverontreinigingen),

4. Het geven van een eerste voorspelling van de optredende bioccon-
centraties bij een gegeven reductie in de opgevingsconcentra-
ties.

Twee aspecten die blijkens de publicaties uit deze groep minder aan
bod komen zijn:

1. de hydrologische en fysisch-chemische processen die de pri-
maire verspreiding van microverontreinigingen door het aqua-
tisch milieu bepalen,

2. de paden en lotgevallen van 'gangbare' anorganische microver-—
ontreinigingen zoals een groot aantal zware metalen.

4.2 STOFFEN, HABITATS EN SOORTEN

Een inventarisatie in uitgevoerd van stoffen, habitats en soorten
waarop de in deze studie onderzochte modellen betrekking hebben. De
resultaten hiervan worden gepresenteerd in de tabellen 1, 2 en 3.
De conclusies die hier uit volgen zijn opgenomen in hoofdstuk 5.

4.3 PROCESSEN

4.3.1 Indeling van de processen

De in de artikels beschouwde processen en verschijnselen zijn ge-
inventariseerd aan de hand van de volgende indeling:

e opname toxische stof
- opname toxische stof uit water
- opname toxische stof via voedsel
¢ afgifte toxische stof
- excretie
- metabolische afbraak
° toe- of afname biomassa
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- groei
-— respiratie
— defaecatie/egestie
e evenwichts—-ligging van de concentraties toxische stof

Een opsomming van de beschouwde processen per artikel is in tabel-
vorm opgenomen in paragraaf 4.3.2. De formulering van een proces
verschilt vaak van model tot model. Een volledige inventarisatie
per artikel van de procesformuleringen, in de hierboven vermelde
volgorde, is opgenomen in Appendix I. Om vergelijking van ver-—
schillende formuleringen voor hetzelfde proces te verge-—
makkelijken, zijn in de Apprendix I de oorspronkelijke symbolen
vervangen door een consistente set. Wanneer twee ocorspronkelijk
verschillende symbolen dezelfde betekenis hebben, wordt er in Ap-
pendix I dus hetzelfde, nieuwe symbool voor gebruikt. De algemene
tendens, en de uitzonderingen hierop, staan per proces beschreven
in paragraaf 4.3.3, wederom in de hierboven vermelde volgorde en
met gebruik van gelijkluidende symbolen voor overeenkomstige va-
riabelen en coefficienten.

4.3.2 Beschreven processen per model

In tabel & wordt een overzicht gepresenteerd van de processen die
bij de verschillende modellen beschouwd zijn. Een onderverdeling
is gemaakt naar processen die betrekking hebben op de opname en
uitscheiding (afbraak) van toxische stoffen, en die welke de toe-
en afname van de biomassa van organismen beschrijven.

$4.3,.3 Procesformuleringen

Hieronder volgen beschrijvingen per proces van de aangetroffen
formuleringen. Voor elke formulering wordt de wiskundige notatie
gegeven wWwaarbij voor elk symbool de eenheden en de betekenis wordt
aangegeven.

De eenheden zijn als volgt gedefinieerd:

druk atm atmosfeer

energie J Joule

lengte m meter

massa kg kilogram
temperatuur K Kelvin

tijd h uur C(hour)

geen - dimensieloos
onbekend ? niet gerapporteerd
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4.3.3.1 Opname van toxische stof uit water

Drie verschillende modelconcepten zijn aangetroffen in de be-
schouwde artikels voor de beschrijving van de opname van toxische
stoffen uit water. Meestal (10 keer) wordt gekozen voor de aanname
dat de de opnamesnelheid evenredig is met de concentratie in het
omringende water (01, 04, 05, 08, 10, 16, 18, 1%, 20, 22). Bartell
et al.(1984)(02) kiezen voor een Michaelis-Menten—-benadering waar-
door een maximale opnamesnelheid gedefinieerd wordt. Spacie en
Hamelink (1982)(16) geven behalve een formulering uit de eerste
groep ook nog een formulering van de transportsnelheid over een
membraan als functie van het concentratieverschil en water—-; mem-
braan—- en porieweerstanden.

In de volgorde zoals hierboven aangegeven:

1 dx2/7dt = k02 * x01

waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

x01 kg/m3 concentratie van toxische stof in wa-
ter

X2 kgskg concentratie van toxische stof in het
organisme

k02 m3/(kg.h) coefficient voor de opname-snelheid
van toxische stof uit water

Referenties: 01 04 05 08 10 18 19 20 22

De coefficient k02 van opname uit 1 kan volgens een aantal auteurs
beschreven worden als functie van de respiratie. Onder aanname dat
de kieuw het belangrijkste orgaan voor opname is, kan verondersteld
worden dat de opname—-snelheid van toxische stof (k02) evenredig is
aan die van zuurstof (yb2):

2 k02 = yva ¥ yb2 / ybl
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waarbii

Symbool Eenheden Omschrijving

k02 m3/(kg.h) coefficient voor de ocpname-snelheid
van toxische stof uit water

va - verhoudingsfactor tussen de diffu-

sie-constante voor zuurstof en die
voor toxische stof

vbl kg/m3 concentratie van zuurstof in water

vbh2 kg/(kg.h) coefficient voor de snelheid van op-
name van zuurstof, uitgedrukt per li-
chaamsgewicht

Referenties: 05 18 19 20

Aoyama en Inoue (1978a,b)(01) hanteren een formulering waarbij de
opname—-coefficient k02 recht evenredig is met de biomassa:

3 k02 = cl % ml2

waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

k02 m3/(kg.h) coefficient voor de opname-snelheid
van toxische stof uit water

mlz2 kg biomassa

cl m3/(kg2.h) een constante

Referenties: 01'

Een formulering die lijkt op 1 maar iets anders gepresenteerd
wordt, is die van Spacie en Hamelink (1982)(16) die de opname uit
water beschrijven als een chemisch proces van extractie van een
stof uit een vlioeistof. De opname-snelheid is afhankelijk van het
volume water dat langs de kieuwen stroomt (yc), de concentratie
toxische verbinding in het water (x01) en de recovery of retentie
(k4a2).

% dx27dt = k62 ¥ yc % x01 / ml2
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waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

X2 kagskg concentratie van de toxische stof in
de biomassa van het organisme

ka2 - coefficient voor de extractie van de
toxische stof it water

ye m37h snelheid van ventilatie van water
langs de kieuwen

mlz2 kg biomassa

x01 kg/m3 concentratie van de toxische stof in
water i

Deze formulering is overeenkomstig die van formule 1.
k42 # yc 7/ ml2 = k02.

Referentie: 1%

Een tweede mogelijkheid om de snelheid te modelleren is gebruik te
maken van een Michaelis-Menten—-formulering. Als de maximale op-
name—-snelheid (yhl) bekend is, kan aan de hand van de concentratie
toxische verbinding in het water (x02) en de Km (die concentratie
toxische verbinding in het water waarbij de opname-snelheid,
dx2/7dt, de helft is van de maximale opname—-snelheid) de vermin-
dering in opname—-snelheid ten opzichte van het maximum uitgerekend
worden. Bartell et al.(19843(02) drukken alle concentraties uit
per eenheid van oppervlakte. Hun formulering voor een primaire pro-
ducent is:

B - dx71lsdt = m21 % yhl % x02 / (Km + x02)

waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

x71 kgs/m2 concentratie van de toxische stof in
de biomassa van de producent uitge-
drukt per eenheid van biomassa

m21l kg/m2 biomassa van de producent uitgedrukt
per eenheid van biomassa

vyhl kg/(kg.h) maximale snelheid van opname van toxi-
sche stof uit water uitgedrukt per
eenheid van biomassa

x02 kg/me concentratie van de toxische stof in
water

Km . kg/m2 Michaelis—-Menten constante

Referentie: 02
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Voor een willekeurige consument hanteren Bartell et al.(1984)(02)
eenzelfde type formulering. Hier wordt de opname-snelheid echter
tevens respiratie~afhankelijk gemaakt. De coefficienten vhl en yh2
ziin beide een maat voor de maximum snelheid van opname; het ver-
schil zit in de eenheden waarin ze uitgedrukt worden. yhl wordt be-
rekend per eenheid aanwezige biomassa, vh2 per eenheid
gerespireerde biomassa. De coefficient voor respiratie (rl) is de
hoeveelheid gerespireerde biomassa gedeeld door de totale biomas-
sa. Het product van rl en yh2 is dan overeenkomstig aan vyhl van de
formule voor de procudent.

6 dx72/7dt = m22 % rl1 % yh2 % x02 7/ (Km + x02)

waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

x72 kg/m2 concentratie van de toxische stof in
de biomassa van de consument

me?2 kg/me biomassa van de consument

rl kg/kg coefficient voor respiratig

yh2 kgs/(kg.h) maximale snelheid voor opname van

toxische stof uit water per eenheid
van gerespireerde biomassa

x02 kg/m2 concentratie van de toxische stof in
water
Km kg/m2 Michaelis—-Menten constante

Referentie: 02

De derde benaderingswijze is die van Spacie en Hamelink (1982)(16)
waarbij de opname opgevat wordt als een transportproces over een
biologische membraan. De membraan is hierbij een te passeren bar-
riere. De weerstand tegen het transport wordt gevormd door het wa-
ter, de membraan, en de porien in de membraan.

7 x4l = x42 / (ydl + yd2 /7 vel) + x42 / yd3
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waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

X641 ? snelheid van transport van de toxische
stof over de biclogische membraan

X462 ? verschil in concertratie van de toxi-
sche stof ter weerszijden van de mem-
braan

ydl ? weerstand van het water

yd?2 ? weerstand van de membraan

yd3 ? porieweercstand in het membraan

yvel ? partitie-coefficient voor de verdeling

van de toxische stof tussen de mem-—
braan en het water

Eenheden worden in het artikel niet vermeld.

Referentie: 16

$.3.3.2 Opname van toxische stof uit voedsel

Voor het proces van opname van toxische stof uit voedsel zijn tuee
typen formuleringen aangetroffen in de geselecteerde literatuur.
In principe wordt de opnamesnelheid hierbij steeds gemodelleerd
als zijnde recht-evenredig met de concentratie toxische verbinding
in de proogi. Tien artikels laten het hierbij. De tweede benadering
is die van Bartell et al.(1984)(02), waarbij de opnamesnelheid
bovendien afhankelijk gemaakt is van de dichtheden van de predator
en de verschillende prociklassen (een soort antmoetingskans dus).

Evenredigheid met alleen de concentratie in de prooi:

8 dx2/dt = kl2 * xl
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waarbij

Symbool Eenheden omschrijving

x1 kgskg concentratie van de toxische ver-—
binding in de prooi

X2 kg/kg concentratie van de toxische ver-
binding in de predator

kl2 1/h coefficient voor de opname van toxi-

sche verbinding uit voedsel

Referenties: 01 04 05 08 10 12 18 19 20 22

De opnamecoefficient k12 wordt echter meestal niet als enkelvou-
dige constante gedefinieerd. In deze coefficient kunnen diverse
factoren verdisconteerd zijn:

1. Hoe meer prooi een predator consumeert, hoe meer toxische ver-—
binding hij opneemt. Als de predator groot is, zal het effect
van de opgenomen hoeveelheid toxische stof kleiner zijn dan bij
een kleinere predator. Dit aspect, de hoeveelheid opgenomen
prooi-biomassa per eenheid van predator-biomassa per tijds-
eenheid, wordt tot uitdrukking gebracht in de coefficient voor
consumptie~snelheid (02).

2. Het opgenomen voedsel wordt meestal niet volledig vastgelegd
als predator—-biomassa. Een deel kan bestaan uit onverteerbaar
materiaal (chitine~skeletten bijvoorbe2ld), een deel kan na
opname weer uitgebraakt worden. Deze correctie op de opname is
vervat in de assimilatie-coefficiaent (al). .

3. Van de hoeveelheid geassimileerde toxische verbinding zal een
deel niet in de predator vastgelegd worden als zodanig. Metabo-
lische afbraak speelt hierbij een rol. De retentie- of recove-
ry-coefficient geeft aan welk deel (ul) van de geassimileerde
toxische stof ook werkelijk bijdraagt aan een verhoging van de
hoeveelheid toxische verbinding in de predator.

4. Een predator kan op meerdere prooiklassen (soorten, stadia van
een soort), prederen. Aangenomen kan worden dat deze ver-
schillende prooiklassen niet alle dezelfde interne concentra-
tie toxische stof bevatten. De samenstelling van het dieet zal
dan ook invloed hebben op de toename van de hoeveelheid toxi-
sche verbinding in de predator. Dit effect wordt tot uit-
drukking gebracht in een preferentie-coefficient (W(i)) die
per prooiklasse i een bepaalde waarde bezit. Wanneer de preda-
tor zich uitsluitend met prooi a voedt, is w(al = 1; negeert de
predator prooi a volledig, dan is w(a) = 0.

Al deze factoren resulteren in de volgende formule:

9 dx2s7dt = S(02(i) % al(i) *¥ ul(i) * w(i) ¥ x1(i))
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waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

x1(i) kg/kg concentratie van de toxische ver-

, binding in de prooi van klasse i

X kg/kg concentratie van de toxische ver-—-
binding in de predator

S nvt sommerings—symbool over alle prooi-
klassen

o2 17h coefficient voor de consump-—
tie-snelheid per predator—-biomassa

al(iy - coefficient voor de assimilatie van
opgenomen voedsel

ul (i) - coefficient voor de retentie van in
voedsel geassimileerde toxische stof

w(i) - coefficient van preferentie voor prooi
uit klasse i

i - prooiklasse

In geen van de aangetroffen formuleringen worden al deze factoren
onderscheiden. Assimilatie bijvoorbeeld wordt alleen door Aoyama
en Inoue (1978a,bl)(01) en Jorgensen(l197%9)(108) beschouwd. In de
overige modellen is deze factor dus impliciet op 1 gesteld. Een an-
der voorbeeld is de preferentie-term: indien er sprake is van
slechts 1 prooiklasse is deze term per definitie gelijk aan 1; en
hoeft derhalve niet genoemd te worden.

Meestal is de concentratie aan toxische verbinding in de predator
hoger dan in de prooi (indien berekend op basis van hetzel fde op~-
hopingsmedium, b.v. vet). In dat geval zal door opname van toxische
stof via de biomassa van het voedsel, de concentratie toxische stof
voor de predator als geheel dalen hoewel de totale lichaamsbe-
lasting (body-burden) stijgt. De concentratie zal pas toenemen
wanneer door respiratie een daling van het lichaamsgewicht op
treedt.

Dit betekent dus introductie van een verlies—-term in de opname via
voedsel (Jorgensen 1979-10):

190 dx2/7dt = 02 ¥ (ul % x1 - al ¥ x2)
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waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

x1 kg/kg concentratie van de toxische ver-
binding in de prooi

X2 kg/kg concentratie van de toxische ver-—
binding in de predator

o2 1/h coefficient voor de consump-—
tie—-snelheid per predator-biomassa

al - coefficient voor de assimilatie van
opgenomen voedsel

ul - coefficient voor de retentie van in

voedsel geassimileerde toxische stof

Referenties: 10

De formulering van Oakley et 2l.(1983)(12) behoort ook tot dit ty-
pe. Hier wordt in plaats van concentratie toxische verbinding in
het organisme de totale hoeveelheid toxische stof, de zogenaamde
body burden, gemodelleerd.

Aoyama en Inoue (1978a,b)(01) verwerken in de opnamecoefficient de
invlioed van de gemiddelde dichtheid van de prooi en de ruimtelijke
spreiding van de prooi (homogeen bijvoorheeld).,

11 ol = cl ¥ ml2 % (1 — exxl)

waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

ol - coefficient voor de consump-—
tie-snelheid per predator-biomassa

ml2 kg de biomassa van de predator

L - *food condition index'; nader gedefi-
nieerd in het artikel

cl 1/kg een constante

e nvt grondtal van de natuurlijke logaritme

Referenties: 01

Het tweede type formulering voor opname van toxische stof via voed-
sel is van Bartell et al.(1984)(02). O0Opvallende verschillen met
het eerste type zijn het gebruik van een maximale snelheid voor
consumptie, en de formulering van een soort ontmoetingskans tussen
predator en prooi, afhankelijk van beider biomassa—-concentratie en
een prooci-preferentiecoefficient.
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12 Clijd= FCT) ¥ Cmax(i) * NCi) * w(ij) % N(3) % r(3)

NCi) + S(w(ij * N(3) % r(3))

waarbij

Symbool Eenheden Omschijving

C(ij)d kg/m2/h hoeveelheid contaminant opgenomen door
predator—-i uit prooi-j

Cmax(i) kg/kg/h maximale voedselopnamesnelheid van
predator-—i

N(i) kg/m2 de concentratie van predator-biomassa
per oppervlakte van het systeem

N(3) kg/m2 de concentratie van prooi—-biomassa per
oppervlakte van het systeenm

w(ijd - preferentie van predator-i  voor
prooi-j

f(T) - een functie van de temperatuur

r(3id kg/kg PAK-concentratie in prooi-=j

S - sommatieteken voor alle waarden van j

Referentie: 02

4.3.3.3 Uitscheiding

De meeste (negen) auteurs beschouwen de uitscheiding van toxische
stoffen als een proces dat afhankelijk is van de inwendige weefsel-
concentratie. Een minderheid (vier) formuleert uitscheiding als
zijnde afhankelijk van de biomassa. Spacie en Hamelink
(1978a,b)(16) kiezen als enigen voor een
Michaelis-Menten—-formulering waarbij een maximale uitscheidings-
snelheid gedefinieerd wordt.

De inwendige-concentratie afhankelijke formulering:

13 dx2/dt = -k20 *» x2
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waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

X2 kg/kg concentratie van de toxische ver-—
binding in het organisme

k20 1/h coefficient voor verlies van toxische

stof naar de waterfase

Referenties: 06 05 08 10 14 18 19 20 22

Binnen de term k20 wordt soms onderscheid aangebracht tussen het
aandeel dat uitscheiding levert, en het aandeel waar groei verant-
woordelijk voor is, a2 respectievelijk g2: k20 = g2 + g2 (referen-
ties: 06 05 18 19 20). Respiratie (r2) heeft volgens Jorgensen
{1979)¢10) het tegenovergestelde effect. HiJ beschouwd k20 = g2 -
re.

Zoals gezegd, modelleert een aantal auteurs de uitscheiding van
toxische stof als functie van de biomassa van het organisme.

14 dx2/7dt = -g4 % ml2

waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

X2 kg/kg concentratie van de toxische ver-—
binding in het organisme

mlZ2 kg biomassa van het organisme

aé 17/(kg.h) coefficient voor uitscheiding

Referenties: 01 02 12 15

Seip (1979){(15) formuleert in deze vergelijking een afhankelijk-
heid met het verschil in concentratie van de toxische stof in het
water en in het organisme.

Het derde type, van Spacie en Hamelink (1%978a,bl)(1l6), is een
Michaelis-Menten-formulering met als achterliggende procesge-
dachte dat uitscheiding van toxische stof een actief
enzym—-gemedieerd proces is.

15 dx2/dt = Vm % x2 / (Km + x2)
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waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

X2 kg/kg concentratie van de toxische ver-
binding in het organisme

Vm kgs(kg.h) de maximale snelheid van uitscheiding
van de toxische stof

Km kg/kg die concentratie toxische stof in het

organisme waarbij de snelheid van uit-
scheiding de helft is van de maximale
snelheid

Referentie: 16

4.3.3.4 Metabolische atbraak

Slechts in een model, dat van Bartell et al.(1984)(02) wordt een
expliciete formulering gegeven voor de metabolische afbraak van
een toxische verbinding. Dat dit niet vaker voorkomt is wellicht
daaraan toe te schrijven dat de meeste aandacht van onderzoekers
uitgaat naar persistente, dus moeilijk afbreekbare, stoffen.

16 nl = rl ¥ m22 ¥ hZ ¥ n$9

waarbi)j

Symbool Eenheden Omschrijving

ni kg/7(m2.h) snelheid van metabolische afbraak van
de toxische stof

rl kg/kg coefficient voor de hoeveelheid geres-—
pireerde biomassa t.o.v. de hoe-
veelheid aanwezige biomassa

mez2 kg/m2 concentratie van de biomassa van het

organisme per eenheid opperviakte van
het systeem

h2 - fractie van totale in het systeem aan-
wezige hoeveelheid gebonden toxische
verbinding die gebonden is aan de bio-
massa van het organisme

n9 i17h coefficient voor de maximale snelheid
van metabolische afbraak

Referentie: 02
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De actuele snelheid (nl) van metaboiische afbraak is hierbij een
fractie van de maximale snelheid (n9), beinvloed door biomassa en
respiratie.

Het proces metabolische afbraak wordt verder nog expliciet gahoemd
in Hayton en Archer (1981)(09) zonder dat daar echter een formu-
lering voor gegeven wordt.

NB: Wanneer excretie als apart proces gemodelleerd is, en de toxi-
sche stof alleen 'verdwijnen' kan door metabolische afbraak, wordt
de retentie bepaald door de metabolische afbraak: ul =1 - n2. Dit
betekent dat ook de modellen uit 04, 05, 05, 10, 18, 19, 20 en 22 me-
tabolische afbraak modelleren, zij het impliciet via retentie.

4.3.3.5 Groei

De toename van biomassa van de beschouwde organismen, en daarmee de
relatieve afname van de lichaamsbelasting, wordt slechts door een
minderheid van de auteurs in hun model opgenomen. Tuwee formulering
werden aangetroffen voor groei van primaire producenten (Bartell
et al.(1984)(02); Seip(1979)(15)). De overige auteurs (05, 18, 19,
20) beperken zich tot het aangeven van de de coefficient van groei
in een exponentieel groeimodel (biomassa als functie van de tijd).

In het primaire productie model van Bartell et al.(1984)(02) is
groei, de toename van biomassa, het gevolg van fotosynthese. De
snelheid is een fractie van een maximum-snelheid, afhankelijk van
de temperatuur en de licht-intensiteit.

17 pl = f(T) % p9 % I % ((I2 + Ik2)%%0.5)

waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

pl kg/kg.h relatieve produktiesnelheid (gram

’ fotosynthese per gram producent)

p9 kgs7(J.h) maximale efficientie van bruto foto-
synthese.

I J7h lichtintensiteit

Ik J7h lichtintensiteit waarbij de snelheid
van fotosynthese maximaal is :

f(T) ? een functie van de temperatuur

N.B. onduidelijkheid bestaat of de dimen-
sies in deze formule wel kloppen (2)

Referentie: 02

In het model van Seip (1979%9)(15) is in de vergelijking voor biomas-
sa toename een sterfteterm opgenomen voor macrofyten (natuurlijke
sterfte, t.g.v. vraat en door golfslage'ic.).
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18

dml2rsdt =

(g2

s2) ¥ ml2

Waaruit wordt
verwaarlozing

afgeleid de biomassa als functie van de tijd (onder
van de sterfte):

19 mi2 = ml13 % exx(g2 % t)

waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

mle kg biomassa van de primaire producent

ml3 kg biomassa van het organisme op tijdstip
0

g2 1/h coefficient voor groei

e nvt grondtal voor de natuurlijke logaritme

52 1/h coefficient voor (af-)sterven

Referentie:

15

Door een aantal auteurs;
voor predatoren uitgedrukt als resultante van de toename in biomas-—

s5a

door

vastlegging

van prooi-biomassa (al % o02])

ten slotte, wordt de groeicoefficient (gé)

en verlies van

biomassa van de predator door respiratie (r2j.

20 g2 al % 02 re

waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

gl 1/h coefficient voor groei

al - coefficient voor assimilatie van opge-
nomen voedsel

o2 1/7h coefficient voor opname van voedsel
per eenheid Jjager-biomassa

re 17h coefficient voor respiratie

Referenties:

05 18 19 20
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%4.3.3.6 Respiratie

Slechts in vier artikels wordt respiratie als proces gemodelleerd.
Bartell et al.(1984)(02) beschouwen respiratie eveneens, maar dan
als een vaste fractie ten opzichte van de bruto fotosynthese of op-
name van prooi. Factoren die in de verschillende procesformu-
leringen invloed op respiratie hebben zijn: temperatuur van de
omgeving (c.q. temperatuur van het organisme)l), het gewicht van het
organisme en de activiteit van het organisme, Dit laatste wordt
uitgedrukt als de zwemsnelheid die een functie is van de lengte van
het organisme,.

Als proces geformuleerd:

21 r2 = cb5 ¥ ml2 % ex%¥(c3 % T) ®* e*¥*(c4d * yf(l))

waarbij

Symbool Eenheden Omschrijvin

re 1/h coefficient voor respiratie

ml2 kg biomassa van het organisme

T K temperatuur

yf(l) m/h zwemsnelheid van het organisme als
functie van de lengte

cl 17K een constante

c4 h/m een constante

ch 17(kg.h) een constante

Referenties: 05 18 19 20

Als vaste fractie volgens Bartell et al.(1984)(02):

voor de producent:
22 Respp= =rl % pl
en voor de consument:

23 Respc= -rl % o2
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waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

rl - coefficient voor respiratie

pl 1/h coefficient voor snelheid van de bruto
fotosynthese

02 1/h coefficient voor de snelheid van op-

name van prooi pe~ jager—biomassa

Referentie: 02

Bartell et al.(1984)(02) modelleren de respiratie van een primaire
producent als correctiefactor op de bruto-fotosynthese. Als geen
andere correctie-factoren noodzakelijk zijn, is het resultaat net-
to-fotosynthese. In het geval van een consument is respiratie een
correctie op de prooi-opname: dat deel van de prooi dat opgenomen
is, maar na verbranding als C02 uitgeademd wordt.

4.3.3.7 Defeacatie / egestie

Defaecatie is nergens expliciet als proces in de modelformulering
beschouwd. Wel formuleren Bartell et al.(1984)(02) de egestie als
een vaste fractie ten opzichte van de opname van prooi.

24 Egc= ~-bl % 02

waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

bl - coefficient voor egestie

02 kg/kg.h coefficient voor de snelheid van op-
name van voedsel per eenheid biomassa

van de jager

Referentie: 02

Harding et al.(1981)(08) noemen egestie maar geven geen formu-
lering. Wanneer defaecatie verwaarloosd wordt is egestie gelijk
aan het verschil tussen opgenomen en vastgelegde hoeveelheid
prooi: al =1 -5b1.,
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4.3.4 Evenwichtsniveau van bioconcentratie

Een viertal formuleringen voor de esvenwichtstoestand van biocon-
centratie is aangetroffen. Het betreft formuleringen voor even-
Wwichtsmodellen (03, 06, 13, 21) en twee artikels waar naast een dy-
namische formulering ook nog een steady—-state oplossing is gegeven
(09, 16). Hieronder worden in alfabetische volgorde de ver-
schillende evenwichtsformuleringen gegeven. Niet opgenomen is het
model van Burns et al.(1980)(03) omdat dit slechts een beschrijving
bevat van een model maar niet de formuleringen zelf,

De eerste formulering is een zogenaamd 'MacKay model' (zie ook pa-
ragraaf 4.1). Basis van dit type modellen is het begrip fugaciteit:
de concentratie van een verbinding uitgedrukt als een druk. Door
concentratie- c.qg. ‘drukverschillen? heeft de verbinding de
neiging van een plaats met hoge fugaciteit naar een met lage fuga-
citeit te stromen. Het model van Eadie (1981)(06) is van dit type.

25 x6 = z % Z

waarbij )

Symbool Eenheden Omschrijving

X6 kg/m3 c oncentratie van de toxische ver—
binding in een compartiment

z atm fugaciteit

Z kg/({m3x%atm) fugaciteitscapaciteit

Referentie: 06

Het model van Hayton en Archer (1981)(09) is een farmaco-kinetisch
model waarbij ook twee inwendige pools voor de opslag van toxische
stof worden onderscheiden. In het betreffende artikel wordt wel de
onderstaande formule voor de totale bioconcentratie-factor gege-
ven, maar geen aparte uituwerking voor de verschillende inwendige
compartimenten.

26 ye2 = k&3 % (V1 + V2) / (k43 + Km)
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waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

yecl - bioconcentratie—-factor

k43 1/h coefficient voor de netto snelheid van
uitwisseling van toxische stof tussen
water en organisme

Vi1 m3 volume van compartiment 1

Ve m3 volume van compartiment 2

Km 1/h Michaelis—-Menten-constante

Referentie: 09

Het model van Pavlou en Dexter (1979)(13) is in principe een trans-
portmodel voor ruimtelijk transport van toxische verbinding.
Onderscheiden worden deeltje-fracties waaronder zich onder meer
een fractie zooplankton bevindt.

27 hl = (ye2 ¥ m&) 7/ (1 + ye2 ¥ m4G)

waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

hl - fractie van de totale in het systeem
aanwezige hoeveelheid toxische ver-
binding die gebonden is aan de be-
schouwde deeljesfractie

mé& kg/m3 concentratie van een deeltjes-fractie

ye?2 - bioconcentratie-factor

Referentie: 13

In een systeem in evenwicht met een meer polaire en een meer apolai-
re fase zal een stof, afhankelijk van zijn polariteit; in een be-
paalde verhouding (ye3) verdeeld zijn over beide fasen. Een manier
om dit te meten is het uitschudden van de stof in een water—~octanol
mengsel. Als men ervan uitgaat dat een ecosysteem in evenwicht ver-
keert, en dat opname van de verbinding door het organisme een pas-
sief verlopend proces is, dan kan een systeem ‘water-vis' in dat
ecosysteem voorgesteld worden als een systeem met een meer polaire
fase (water) en een meer apolaire fase (vet in de vis). Is de verde-
lings— of partitie-coefficient (ye3) voor de verbinding bekend,
dan kan uit de water-concentratie en het vetgehalte van de vis de
concentratie van de verbinding in de vis berekend worden. De ver-
houding tussen de concentratie in het water en in de vis wordt bio=-
concentratie-factor genoemd (hier ve2). Deze veelvuldig toegepaste
benadering wordt o.m. gevologd door Veith et al.(19803)(21)
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28 log(ye2) = ¢l % log(ye3) - c2

waarbij

Symbool Eenheden Omschrijving

ve? - bioconcentratie~-factor

vel - octanol-water partitie-coefficient
cl - een constante

c? - een constante

Referenties: 21, 23

In de praktijk blijkt dat het lineaire verband zoals hierboven ge-
formuleerd de werkelijke situatie goed beschrijft tussen waarden
voor log(ye3) van 2 en 5.

Ten slotte de steady-state formulering zoals afgeleid uit de dyna-
mische modelering van de opname van toxische stof uit water; het
zogenaamde "constant infusion model™ van Spacie en Hamelink
{1982)(16).

30 x2 = (k02 % x01 / k20) % (1 - =2%x(-k20 % t))

waarin k02/k20 de bioconcentratiefactor wordt gencemd (zie ook
Bruggeman 1981, 1985)(23, 24) en in steady—-state geldt:

31 x2 = k02/k20 % x01
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waarbij
Symbool
x01

X2

k02

k20

t
e

Eenheden
kg/m3
kg/kg
m3/(kg.h)
i/h

h
nvt

Referentie: 16.

Omschrijving

concentratie van de toxische ver-—
binding in het water
concentratie van de toxische ver-—

binding in het organisme

coefficient voor de opname-snelheid
van toxische stof uit het water
coefficient voor de afgifte—-snelheid
van toxische stof naar water

tijd

grondtal van de natuurlijke logaritme

46



5.0 CONCLUSIES EN DISCUSSTE

De conclusies die uit de geinventariseerde literatuur en de voor-
gaande hoofdstukken getrokken kunnen worden hebben betrekking op
twee belangrijke aspecten van de beschouwde modelstudies:

1. de doelstellingen en werkwijzen van de betrokken auteurs
{(en instituten),
2. de beschouwde processen en gehanteerde procesformu-

leringen.

Het is van belang te bezien in hoeverre deze aspecten relevant zijn
voor de Nederlandse situatie m.b.t. de belasting van het aquatisch
milieu en het aquatisch ecosysteem met toxische stoffen. De rele-~
vantie wordt o.m. ingegeven door de behoefte van het beheer aan een
voorspellings— en beoordelingsinstrumentarium (waaronder mathe-—
matische modellen). De afweging die in paragraaf 5.4 leidt tot
aanbavelingen voor verder onderzoekis geschied aan de hand van een
aantal criteria die zijn opgesteld in samenspraak met de
TOW-R2228-begeleidingsgroep en intern binnen de Waterstaat bespro-
ken zijn door de verschillende A0~ en WS—-afdelingen.

5.1 DOELSTELLINGEN EN WERKWIJZEN

Inherent aan de gevolgde selectieprocedure (zie hoofdstuk 2)
hebben alle beschouwde artikels de expliciete doelstelling een
mathematisch model te presenteren ter beschrijving van de accu-
mulatie van microverontreinigingen in aguatische organismen. Zoals
reeds in hoofdstuk 2 is aangegeven heeft dit consequenties voor het
beeld dat is verkregen van formuleringen voor toxicologische pro-
cessen. Het is dan ook mogelijk dat in specialistische toxicolo-
gische of farmacologische literatuur procesformuleringen worden
gepresenteerd die nog niet zijn 'doorgedrongen' in deze evaluatie.
Het onderhavige rapport beoogt dan ook veeleer een "state-of-the
art”™ op het gebied van mathematische modellering van biocaccumula-
tie te zijn dan op het gebied van de experimentele toxicologie.

Gezien het voorgaande is het opvallend dat een groot aantal van de
beschouwde artikels eerder gericht is op metenschappeliike ontuwik-—
keling dan op (uiteindelijke) toepassing in het beheer. Slecht de
artikels van het Manhattan College (18, 19, 20) combineren beide
doelstellingen.

In relatie hiermee is het voorts interessant te zien dat welliswaar
in vrijwel alle studies gebruik is gemaakt van gecalibreerde model-
parameters (zie ook paragraaf 5.2) voor het betreffende systeem van
stoffen, abiotische pools en organismen, maar dat nog betrekkelijk
weinig toetsing (validatie) heeft plaats gevonden van
modeluitkomsten met bicaccumulatie—-data uit het veld. Een en ander
wordt geillustreerd in tabel 5. '

Mede aan de hand van de tabellen 1,2 en 3 kan het volgende geconclu~-
deerd worden:

° De meerderheid van de artikels gaat over accumulatie van orga~—
nische microverontreinigingen. Voor 'deze keuze wordt i.h.a.

geen argumentatie gegeven. Mogelijke redenen zijn o.m. de per-
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sistentie, de giftigheid en het accumulerend vermogen van deze
milieuvreemde stoffen. Daarnaast maakt het lipofiele karakter
van veel van deze stoffen het mogelijk de accumulatie als een
relatief simpele passieve partitionering over water en lipide
houdende fasen te beschouuwen. -

° De meerderheid van de artikels is gewijd aan de modellering van

in het veld optredende accumulatie. Laboratoriumexperimenten
dienen i.h.a. ter ondersteuning van dit onderzoek, b.v. bij
het kwantificeren van modelparameters.

® De modellering van bioaccumulatie beperkt zich in de be-

schouwde literatuur tot de ophoping in primaire producenten
(veelal fytoplankton) en in koudbloedigen {(waaronder zooplan-
kton, bentos en vis). Accumulatieformuleringen voor warmbloe-
digen (vogels, zeezoogdieren of de mens) zijn. bij deze
inventarisatie niet aangetroffen. Deze laatste categorie
vraagt overigens mogelijk om een andere procesaanpak gezien
het relatief geringe uitwisselingsoppervlak met het omringende
water.

We menen uit het voorgaande te kunnen concluderen dat de ontwik-
keling van mathematische modellen voor de beschrijving van biocac-
cumulatie nog steeds in het stadium verkeert van onderzoek en
orientatie. Voorbeelden van concrete beheersmaatregelen op grond
van modelvoorspellingen zijn niet aangetroffen.

In het werk van Thomann en Connoly (1984a,b)(18,19) en Thomann et
2al.(1985)(20) wordt al wel expliciet gepreludeerd op deze moge-
lijkheid door aan te geven welke reductie van de belasting van het
aquatisch milieu gerealiseerd zou moeten worden om onder een zeker
gewenst bioaccumulatieniveau in de toppredator van het systeem te
blijven. Het feit dat deze studies gefinancierd zijn door de EFPA
(Environmental Protection Agency-USA) zal hieraan zeker niet
vreemd zijn.

5.2 PROCESSEN EN PROCESFORMULERINGEN

De gevolgde selectieprocedure heeft consequenties voor de be-
schouwde processen. Met uitzondering van Hakanson (19%84)(07) en
Connoly (1985)(04) worden geen effecten beschouwd anders dan het
optreden van biocaccumulatie.

Hakanson (1984)(07) modelleert de bioaccumulatie als zodanig niet,
maar relateert meetgegevens hiervan tezamen met een aantal andere
variabelen, aan een (arbitrair) effect., Dit artikel is in de ver-
dere evaluatie dan ook buiten beschouwing gelaten.

Connoly (1985)(04) relateert inwendige berekende concentraties aan
AChE-activiteit en mortaliteit. Dit zijn beide effecten op het in-
dividu-niveau. Een mathematische koppeling van accumulatie via in-
dividuele effecten naar populatiedynamische effecten is echter
niet aangetroffen. Naar onze mening is dit nog toekomstmuziek, ge—
zien het veelal nog premature stadium waarin de mathematische mo-
dellering van populatiedynamica en stofkringlopen zich voor vele
aquatische systemen bevindt.

De processen die wel beschouwd worden omvatten drie aspecten (z2ie
tabel 5):

1. fysische en chemische processen,
2. opname en afgifte ( eventueel afbraak) van toxische
stoffen,
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3. toe- en afname van biomassa.

Verschillende modellen combineren deze aspecten meer of minder
uitgebreid. Met name echter die modellen die slechts de doel-
stelling kennen de evenwichtsverdelinn te berekenen van een totale
vracht aan microverontreiniging over water, slib, bodem en biota,
hebben een minimale 'biologische inhoud' (Pavlou en Dexter,
1979¢(13); Burns et al., 1980(03); Veith et al., 19%980(21); Eadie,
1981(06)).

Schnoor en McAvoy (1981)(14) en Bartell et al.(1981,1984)(02) gaan
het verst in de integratie van fysisch—-chemische aspecten en biolo-
gische procesformuleringen. Dit is ook nodig gezien het feit dat
beide studies betrekking hebben op ‘'open' systemen met in- en uit-
stroom van wWater en daarmee geassocieerde toxische stoffen.
Schnoor en McAvoy bestuderen een kunstmatig reservoir 1in de
Iowa-river en Bartell et al. bestuderen een experimenteel rivier-
systeem. Om de massabalans van de in het systeem totaal aanwezige
hoeveelheid toxische stof kloppend te houden moeten transportver-
schijnselen en de chemische verdeling over waterfase, vaste fase en
atmosfeer dus meegenomen worden.

Modellen die de verdeling en belasting van toxische stoffen in de
abiotische milieucompartimenten (water, slib, bodem) niet
simuleren, hebben deze als invoergegevens nodig. In preda-
tor-prooi-modellen en ecosysteemmodellen is daarnaast nog de ge-
meten (of anderszins bepaalde) belasting van de organismen van het
laagste trofische niveau nodig.

De detaillering die de meeste van deze modellen aanbrengen is in
feite niets anders dan een (dynamische) massabalansvergelijking
voor het organisme, met voor elk proces een gespecificeerde toe- of
afnameterm voor de betreffende stof. Daarbij is met name voor de
ecosysteemmodellen een specificatie nodig van de biomassafluxen
tussen de biotische componenten van de voedselketen. In principe
zou ook deze stofkringloop dynamisch gemodelleerd kunnen worden,
maar in de toxicologische literatuur is ons daarvan geen voorbeeld
bekend.

Opvallend is het dat geen der modellen een gedetailleerde formu-
lering omvat voor inwendige verdelingsprocessen. In het geval dat
een deel van de ocpgenomen toxische stof reversibel gebonden is (dus
relatief makkelijk geelimineerd kan worden) maar een ander deel min
of meer irreversibel is opgeslagen (b.v. aan metallothioninen),
kan dit problemen opleveren wanneer voor de ophoping in het model
een homogene inwendige pool wordt beschouwd.

Indien de totale biomassa van een organisme als constant (en be-
kend) wordt verondersteld kan de met een model berekende "body
burden" direct omgerekend worden naar bioconcentratie. Indien
echter de toe—- en afname van de individuele biomassa ook wordt ge-
modelleerd (groei, respiratie, defaecatie) kan ook een relatieve
toe—- of afname in bioconcentratie berekend worden. Dit laatste
geldt in elk geval voor de modellen van Manhattan College (nrs. 05,
18, 19, 20; zie tabel 5).

Een apart probleem is het schatten of bepalen van modelparameters
(ook wel modelcoeffienten genoemd) voor o.m. processnelheden, op-
name—efficienties en verdelingskarakteristieken.
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Voor het bepalen van de te gebruiken waarden wordt een aantal moge-
lijkheden opgevoerd (de genoemde auteurs besteden hieraan expli-
ciete aandacht):

1. overnemen uit de literatuur (Jorgensen, 1%979(10); Veith et
al., 1980213 Thomann et al., 1980(22); Bartell et al.,
1981(02)),

2. een schatting maken door b.v. grafische interpolatie m.b.v.
wel beschikbare waarden (Jorgensen, 1979(10); Qackley et al.,
198301213,

3. afleiden uit fysische en chemische eigenschappen van de be-
treffende stof (Bartell et al., 1981(023),

4. experimentele bepaling in een laboratoriumopstelling (Thomann
et al., 1980(22); Harding et al., 1981(08); Bartell et al.,
1981(02); Oackley et al., 1983(12)).

De methoden 1 en 4 stuiten, gezien de grote hoeveelheden stoffen en
organismen, al snel op beperkingen vanuwege de in het algemeen ge-
ringe beschikbaarheid van gegevens en experimentele capaciteit. De
methoden 2 en 3 bieden in dat geval een goede mogelijkheid voor het
maken van een eerste schatting.

Middels calibratie en gevoeligheidsonderzoek (b.v. met Monte Carlo
simulatie a la Bartell et al.;, 19864(02)) kan bezien worden welke
modelparametars sterk dooruwerken in de modeluitkomsten. Voor de
kwantificering van deze parameters kunnen vervolgens gericht opge~-
zette experimenten uitkomst bieden.

5.3 CRITERIA T.B.V. DE ONTWIKKELING VAN EEN ACCUMULATIEMODEL

Figuur 6 geeft een overzicht van de stadia die doorlopen moeten
worden bij de ontwikkeling van een mathematisch model.

In dit verband is het becogde resultaat van deze studie geweest een
overzicht en evaluatie te geven van de bestaande relevante litera-
tuur op het gebied van de bioaccumulatie van microverontrei-
nigingen in het agquatisch milieu.

Overleg met de begeleidingsgroep TOW-R2228, en intern overleg van
DBW en DGW, heeft voorts geleid tot het (a posteriori) aangeven van
een aantal doelstellingen, wensen (m.b.t. processen) en randvoor-
waarden die voor de daadwerkelijke modellering sturend zullen
zijn.,

Volgt hier een verkorte weergave van het resultaat van de be-
sprekingen met de begeleidingsgroep en het het intern RWS—-overleg:

M.b.t. doelstellingen

i. het te ontwikkelen model moet aansluiten bij het TOW-M project
m.b.t. de verspreiding van microverontreinigingen (R2231).

2. voorts dient het aan te sluiten bij het RWS/TNO/UWL/IB project
m.b.t. de biologische beschikbaarheid van contaminanten in de
Noordzee.

3. het model dient de opbouw van de gehalten in organismen op dy-
namische wijze te beschrijven op basis van het individueel to-
taal gewicht, waarbij dus niet slechts de "steady-state"
toestand berekend moet kunnen worden maar ook veranderingen in
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Figuur 6 Fasen die doorlopen worden bij het opstellen van
een mathematisch model

de bioconcentratie bijvoorbeeld t.g.v. gewijzigde externe be-
lasting.

het model moet de accumulatie kwantificeren van toxische
stoffen in met name consumptiedieren van hogere predatoren
(waaronder de mens).

daarnaast moet het ook de concentratie in warmbloedigen kunnen
berekenen, en dient speciale aandacht besteed te worden aan de
accumulatie in bentische organismen.

het model moet zich richten op berekeningen voor zowel anor-
ganische als organische verontreinigingen in natuurlijke wa-
teren, waarbij het waarschijnlijk vooral zal gaan om hydrofobe
organische verbindingen met een log(Kow) groter dan 3 en een
behoorlijke persistentie in het milieu, enkele zware metalen
{(Pb, Cd, Hg) en organometaalverbindingen.

de routes van blootstelling is een belangrijke onderzoeks-
vraag, van te voren kan hieromtrent geen keuze gemaakt worden;
dit betekent dat in principe alle milieucompartimenten inclu-
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sief de voedselketen meegenomen moeten kunnen worden in de be-
rekening van de bicaccumulatie.

8. de eerste interesse gaat uit naar toepassing in de sedimenta-
tiegebieden van de grote rivieren, later ook in estuaria, de
kustwateren en de Waddenzee.

9. de berekening van de verdeling over organen en weefsels binnen
een organisme behoeft vooralsnog weinig aandacht.

10. modelontwikkeling ten behoeve van de simulatie van geinte-
greerde toxische effecten op supra-individueel niveau is voor-—
lopig niet aan de orde.

M.b.t. processen etc.

11. het model moet in principe de volgende processen mee kunnen ne-
men:

- opname uit (oppervlakte— en porien-Jwater

- ppname uit deeltjes (voedsel en sediment)

~ extracellulaire uitscheiding

- intracellulaire uitscheiding

- metabolische aomzetting

- relevante fysiologische processen en groei

12. er zal een behoorlijke kennis van de voedselketenrelaties in
het betreffende gebied ingebracht moeten worden.

5.4 AANBEVELINGEN VOOR VERVOLGONDERZOEK

Vanuit Rijkswaterstaat blijkt behoefte te bestaan aan een model dat
dat uiteindelijk voor een veelheid van wateren, organismen en
stoffen toepasbaar is. Een belangrijke inperking is daarbij gele-
gen in de doelstelling dat fotale gehalten berekend dienen te
worden.

Blijkens de resultaten van het overleg zou het opstellen van een
dergelijk model in eerste aanzet opgepakt kunnen worden aan de hand
van een case-study voor de verspreiding van PCB/HCB in het Ketel-
meer-IJselmeer-systeem en de accumulatie in paling. De beschik~-
baarheid van gegevens is hiervoor een belangrijke randvoorwaarde.
Uitvoering van deze studie zou plaats moeten vinden in 1986-(1%87)
en moeten leiden tot een conceptueel—-model dat op relatief eenvou-
dige wijze ook voor andere situaties geschikt gemaakt kan worden.
Voor wat betreft de biologische processen sluit dit qua filosofie
aan op de werkwijze van het Manhattan College. Voor de fysisch che—-
mische modelformuleringen en —-struktuur moet naar een soortgelijk
concept gestreefd worden.

Een_ _mogelijke aanpak voor een dergelijke studie wordt hier ge-
schetst. Voorgesteld wordt om in RWS—-WL overleg te komen tot een
definitieve invulling van een werkplan en activiteitenplanning
voor 1986 en afstemming op het overige onderzoek binnen het
TOW-thema Microverontreinigingen.

Verspreidingsmodellering

Hiervoor wordt verwezen naar de aanbevelingen in het
TOW~-RR2231-rapport. In grote lijnen komt het voor de case-study
neer op het volgende:
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Realisering van een model voor het lot en de verspreiding van
microverontreinigingen in het aguatisch milieu. Formuleringen
voor de relevante processen (zie hoofdstuk 3 TOW-2231) zullen
daartoe in het algemene waterkwaliteitsmodel DELWAQ worden op-
genomen.

Vaststelling van de karakteristieke dimensies en kenmerken van
het systeem Ketelmeer-IJsselmeer, en inventarisatie van be-
lasting en huidige concentraties van de betreffende microver-
ontreinigingen (m.n. PCB/HCB).

Calibratie en toepassing van het model, resulterend in concen-
traties PCB/HCB in de verschillende abiotische systeemcompo-
nenten van het Ketelmeer—-IJsselmeer (water, sediment,
porienwater e.d.). '

Evaluatie van de modelresultaten met zo mogelijk een indicatie
van hun betrouwbaarheid.

Accumulatiemodellering

5.

10,

11.

12.

Inventariseren van visserij- en biclogische gegevens van de
paling:

° Verspreidingsgebied (horizontaal en vertikaal gedurende
de seizoenen).

° Huidige belasting met PCB/HCB en andere contaminanten
(i.r.t. normen).

° Onderverdeling in leeftijdsklassen (b.v. juvenielen,
subadulten, pre—-spawning-stockl.

® Schatten van standing~stock voor de verschillende klassen.

° Opstellen van een voedselrelatieschema voor elk van de
klassen.

° Vaststellen van de voedselbehoefte (per individu) van elk
van de klassen.

° Vaststellen van zuurstofbehoefte (per individul) voor elk

van de klassen. . ‘
Opstellen van procesformuleringen voor opname uit water en
particulair materiaal (slib en voedsel); hierbij) wordt in
eerste instantie gedacht aan een predator-prooi-model, dus
zonder ophoping door de opeenvolgende trofische niveaus. Voor
de procesformuleringen wordt voorgesteld uit te gaan van het
basismodel zoals gehanteerd door het Manhattan College (refs.
04, 05, 18, 19, 20, 22). Dit is ingegeven door het detail van
biologische procesbeschrijving, het feit dat deze aanpak ge-
steund wordt door de EPA en de ervaring die men heeft met orga-
nische microverontreinigingen.
inventariseren van de voor het model benodigde invoergegevens
en systeemspecifieke parameters.
Bepalen (schatten) van parameterwaarden voor inname, ocpname en
afgifte vanuit de verschillende abiotische en biotische sys-
teemcomponenten.
Bepalen (schatten) van de overige relevante modelparameters
(respiratie, groei)
Bepalen van de PCB/HCB octanol-water-partitiecoefficient voor
de gegeven omstandigheden (afhankelijk van b.v. temperatuurs-
verloop over het jaar). en het lipidegehalten en organisch
koolstofgehalte van de paling van de verschillende klassen en
van de relevante prooidieren.
Bepalen of berekenen (op basis van Kow-waarden). van de concen-
traties in prooidieren
Berekenen van het steady~-state niveau van de bicaccumulatie in
de verschillende palingklassen op basis van de blootstelling
vanuit DELWAQ en prooidieren.
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13. Berekenen van de verhouding tussen de bijdragen in de ophoping
vanuit elk van de systeemcomponenten.

14. Berekenen van de steady-state bioaccumulatie voor paling op
basis van Kow-waarden. .

15. Gevoeligheidsonderzoek en validatie aan de hand van veldgege-—
vens.

16. Evaluatie, rapportage etc.

Afhankelijk van de resultaten van zowel de verspreidingsmodel-
lering als de accumulatieberekeningen kan overwogen worden een
aantal scenario's door te rekenen voor de doorwerking van reductie
in de belasting van het Ketelmeer-IJsselmeer met PCB/HCB.
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Tabel 1

Stoffen in de beschouwde modellen

nr organisch anorganisch NG
01 cesium
02 poly-aromatische
kooluwaterstoffen
03 alg. alg.
04 diazinon zink
05 kepon
06 DDT/DDE/DDD, mirex,
dieldrin, benzeen,
naftaleen
08 p,p'DDT
09 triafluralin
10 alg.
11 *
12 cadmium
13 PCB
14 dieldrin
15 zink, ijzer
16 alg. alg. %*
17 PCB
18 PCB
19 PCB
20 PCB
21 alg. alg *
22 alg. *
nr nummer publicatie
NG niet gespecificeerd
%* kolom van toepassing
alg. geldt voor de hele groep verbindingen/elementen
N.B. artikel 07 is buiten beschouwing gelaten
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Tabel 2 Habitats in de beschouwde modellen

watersysteem deelsysteenm

nr zoet zout NG pel ben NG
lab mr  riv lab est zee

01 * 3

02 * *

03 * *

04 * * *

05 3* * *

06 * *

08 3% ¥

09 ¥* 3*

10 ‘ * *

11 3 %

1?2 * 3

13 3 *

14 3* 3

15 3* 3

16 * *

17 * *

18 3* * %*

i9 * * 3%

20 3% %

21 * %

22 %* %*
3 8 1 2 1 1 6 ig0 6 8

nr nummer publicatie

lab laboratorium

mr meer

riv rivier

est estuarium

ben bentisch

pel pelagisch

NG niet gespecificeerd

N.B. artikel 07 is buiten beschouwing gelaten




Tabel 3

Soorten in de beschouwde modellen

groep soort nr

alg b Ascophyllum nodosum 15

alg p Thalassiosira weisflogili 8

alg p (phytoplankton) 5, 6, 18, 19, 20

alg n (periphyton) 2

evert b Abarenicola pacifica 12

evert b Anodonta imbecilis 2

evert p Calanus finmarchicus 8

evert b Mysis relicta 18, 19

evert p Neomysis americana 5

evert b Nereis succinea 5

evert p (zooplankton) 6, 13, 20

vis p Alosa pseudoharengus 18, 19

vis p Astronotus ocellatus 1

vis p Cyprinidon variegatus 4, 9

vis p Micropagon undulatus 5

vis p Morone saxatilis 5

vis p Oryzias latipes 1

vis p Perca flavescens 20

vis p Salvelinus namaycush 18, 19

vis p (regenboogforel) 4

vis p (striped bass) 5

vis a (vis) 6, 14

nr nummer publicatie

evert ongewWwerveld dier

a bentisch en pelagisch niet onderscheiden

b bentisch organisme

n niet van toepassing

p pelagisch organisme

NB niet—-latijnse soortsnamen en groepsnamen staan
tussen haakjes
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Tabel 4

Beschouwde processen in de modellen

Nr fysisch- opname biomassa

chemisch uitscheiding

afbraak

A B CDE G HIUJ K L M
01 * ¥
02 * * ¥ ¥ ¥ ¥ % ¥ ¥ % *
03 * *
04 % % %
05 * ¥ % * %
06
08 * X K *
09 * »* * %
10 * % % %
11
1?2 * % %
13 *
14 ¥R X % % 3 %
15 3 3* *
16 3
17 ¥ %
18 * % % * %
19 % % % % %
20 ¥ % % ¥
21
22 ¥ % % *
A massatransport
B sedimentatie~erosie
Cc adsorptie—-desorptie
D fotolyse-hydrolyse
E verdamping
F chemische speciatie
G opname uit water
H opname uit voedsel
I uitscheiding
J metabolische afbraak
K groei
L respiratie
M defaecatie-egestie
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Tabel 5 karakteristieken van de onderzochte modellen

nr doel calibr. valid.
wet beh j/zn i n
01 3* J n
02 * J n
03 * 3 n
04 * 3 j
05 * 3 n
6 * 3 n
08 * 3 n
09 * 3 3
10 ¥* n n
11 * n n
12 ¥* b ] n
13 * 3 n
14 3* J n
15 *® b b
16 % n n
17 * i n
18 * ¥ 3 n
19 * * 3 n
20 * ¥ b n
.21 * 3 n
22 ¥ n n
calibr. calibratie
valid. validatie
wet wetenschappelijk
beh beheer
i/n ja/nee




Tabel 6

Onderzoeksinstituten,
zochte publicaties

verantwoordelijk

voor

de onder-

nr onderzoekersgroep staat og
01 Okayama Univ. Japan
Kvoto Univ. Japan
02 Oak Ridge National Lab. Tennessee
03 - - EPA
04 Manhattan Coll. New York
05 Manhattan Coll. New York
06 Great Lakes Environm. Lab. Michigan
07 Nat. Swed. Environm. Prot. Board Zueden
08 Bedford Inst. of Ocean. Engeland
09 Washington State Univ. Washington
10 Royal Danish School of Pharmacy Denemarken
11
12 Oregon State Univ. Oregon
13 URS Co., Seattle Washington
14 Univ. of Iowa Iowa
Metropolitan Waste Contr. Comm. Minnesota
15 Central Inst. for Industrial Res. Noorwegen
16 Purdue Univ. Indiana
17 Manhattan Coll. New York EPA
18 Manhattan Coll. New York EPA
19 Manhattan Coll. New York EPA
20 Manhattan Coll. New York EPA
21 Bionomics Massachusetts| EPA
22 Manhattan Coll. New York
nr nummer publicatie
og opdrachtgever
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Appendix—I

In de Appendix-I1 ziin de gevonden modellen geinventariseerd op ge-
modelleerde processen en hun formulering (hfd 2) Voor een zekere
variabele, coefficient, etc., is in deze classificatie steeds het-—
zelfde symbool gebruikt, ongeacht de naamgeving die in het artikel
gebruikt wordt. Een beschrijving, inclusief de eenheden van de ge-
bruikte symbolen is bijgevoegd in de legenda. Indien in het oor-
spronkelijke artikel geen eenheden aangegeven zijn, zijn deze
afgeleid. Voorvoegsel bij eenheden, zoals micro of mega, zijn niet
vermeld.

Indien achter een publicatie-nummer geen formulering voorkomt,
m.a.w. een blanco-kolomregel, komt het betreffende proces in het
model niet voor. Indien achter een publicatie staat vermeld "geen
formulering gegeven" betekent dit dat het artikel wel melding maakt
van het proces maar geen procesformulering bevat.

Tabel A-8 omvat de symbolenlijst. Deze correspondeert met de sym-
bolen zoals deze in de verschillende hoof.istukken worden gebruikt.
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Tab. A-1 Opname toxische stof uit water

nr formulering

01 dx27dt = k02 % x01

02 dx71/7dt = m21 % yhl % x02 7/ (Km + x02)
02 dx72/dt = m22 ¥ yh2 % rl % x02 7/ (Km + x02)
03 geen formulering gegeven

04 dx2/7dt = k02 % x01

05 dx2/dt = k02 % x01

05 k20 = ya * ybl / yb?d

06

07

08 dx2/7dt = k02 ¥ x01

09 geen formulering gegeven

10 dx2s7dt = k02 * x01

11

12 dx3/dt = k31 * x01 * VO

13

14 dx2s7dt = k0l % hl * x01

15 x3 = k&l % ml2 % t % xQ0ilxxcl

16 dx2/dt = k42 % yc % x01 / mlz2

16 x4l = x42 7/ (ydl + yd2 7/ yel) + x42 7/ yd3
17 niet uitgewerkt

i8 dx2/7dt = k02 % x01

18 k20 = ya % ybl / yb2

19 dx2/dt = k02 * x01

i3 k20 = ya * ybl / yb2

20 dx2/7dt = k02 * x01

20 k20 = ya % ybhl 7/ yb2

21

22 dx2s7dt = k02 * x01

nr nummer publicatie
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Tab. A-2

Opname toxische stof via voedsel

nr formulering

01 dx2/7dt = al % ol % x1 7/ ml2 = al % o2 % xl

01 ol = cl ¥ ml2 % (1 - exxl)

02 CCij)= F(T) * Cmax(i) % NCi) % w(ij) *® N(j) * r(3)
NCi) + S(w(ij % N(J) % r(3))

03 geen formulering gegeven

04 dx2/7dt = ul % 02 *¥ xl

05 dx2/7dt = SCul(i) ¥ w(i) % o02(i) * x1(i))

06

07

08 dx2/7dt = ul % 02 % xl

09

10 dx2/7dt = 02 % (ul * x1 - al * x2)

11

12 dx3/7dt = kl2 *¥ x1 % m3

13

14

15

16

17 niet uitgewerkt

18 dx2/7dt = S(ul(i) * w(il) % 02€i) * x1(i))

19 dx2/dt = SCul(i) * w(i) % 02(i) ® x1(i))

20 dx2/dt = S(ul(i) » w(i) %¥ 02Ci) % x1(i))

21

22 dx2sdt = SCul(i) % w(i) % 02(i) * x1(i))

nr nummer publicatie
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Tab. A-3 Uitscheiding

nr formulering

01 dx2/7dt = -q4 ¥ ml2

02 -gl * ml2

03 geen formulering gegeven
04 dx2/7dt = =-(g2 + g2) % x2
05 dx2/7dt = -(q2 + g2) % x2
06

07

08 dx2/7dt = -k20 % x2

0% geen formulering gegeven
10 dx2/7dt = =-(q2 - r2) % x2
i1

12 dx3/dt = -q3 % mi2

13

14 dx2s7dt = -k20 * x2

15 X3 = —-q2 % {(x2 - x01) * ml2 * t
16 dx2s7dt = Vm % x2 7/ (Km + x2)
17 niet uitgewerkt

18 dx2/dt = —-(g2 + g2) % x2
19 dx2/7dt = -(g2 + g2) * x2
20 dx2/7dt = =(q2 + g2) % x2
21

22 dx2/7dt = -k20 * x2

nr nummer publicatie
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Tab. A-6 Metabolische afbraak

nr formulering

01
02 nl = rl ¥ m22 ¥ h2 % n9
03
04
05
06
07
08
09 geen formulering gegeven
10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22

nr nummer publicatie
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Tab. A-5 Groei

nr formulering

01
02 pl
03
04
05 g2
06
07
08
09
10
11
12
13
14
15 dmi2/7dt = (g2 - s2) % ml2
16
17
i8 g2
19 al
20 g2
21
22 mle = ml3 ¥ e¥x(g2 * t)

il

FOT) ¥ p9 » I % ((Ixx%2 + Thk*¥%x2)%x0.5)

al ¥ 02 - r2

al ¥ o2 - r2
al ¥ 02 - r2
al ¥ 02 - r2

nr nummer publicatie
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Tab. A-6 Respiratie

nr formulering

01
02 -rl ¥ pl
g2 -rl % o2
03
04
05 r2 = cl % miz2%xc2 % exx(c3 % T) % ex*¥(c4d ¥ yf(l))
06
07
08
09
10
11
12
13
14
15
16
17
18 r2
19 r2
20 r
21
22

cl ¥ ml2®x%x(c2) ¥ ex*(c3 % T) % ex*¥(cd * yf(l))
cl ¥ mizx%(c2) ¥ ex%¥(c3 ¥ T) * ex*(chd % yf(l))
cl ¥ ml2xx(c2) % exx(c3 % T) * ex3(c4d % yf(l})

nr nummer publicatie
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Tab. A-7 Defeacatie/egestie

nr formulering

01
02 -bl % o2
03
04
05
06
07
08 NB: egestie wordt genoemd, niet geformuleerd
09
10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22

nr nummer publicatie
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Tabel A-8 Legenda

Symbool Eenheden Omschrijving

al - coefficient assimilatie

bl - coefficient egestie

c diverse een willekeurig constante: cl, c2,
cs ey CN

d nvt differentiaal-symbool

e nvt grondtal natuurlijke logaritme

f nvt een willekeurig functie, bijv. van de
temperatuur: f(T)

gl - coefficient groei

g 1/h coefficient groei

hi - fractie van totale hoeveelheid aanwe-
zige TS die gebonden is aan comparti-
ment i )

h2 - fractie van totale hoeveelheid ge-
bonden TS die gebonden is aan compar-
timent i

i - jaarklasse, stadium; bijv O0O+-vis,
nauplius

I J7h licht-intensiteit

Ik J7h licht-intensiteit waarbij de fotosyn-
these maximaal is

k02 m3/(kg.h) coefficient opname TS wuit water voor
hoger trofisch niveau,; zoals consu-
ment of Jjager, enig beschouwde of
willekeurig niveau

kl2 17h coefficient opname TS van hoger uit
lager trofisch niveua; bijv. ja-
ger/prooi, deposit-feeder/sediment

k10 1/h coefficient verlies TS door lager
trofisch niveau

k20 1/h coefficient verlies TS door hoger of
enig beschouwde trofisch niveau

k3l 1/7h coefficient opname TS wuit volume wa-
ter in contact met organisme

kal 1/h coefficient opname TS uit water

k&2 - coefficient extractie TS uit water

k43 1/h coefficient opname/afgifte TS wuit
resp. aan water

Km diverse Michaelis-Menten constante: die con-
centratie wWaarbij de activiteit de
helft is van de maximaal mogelijke
activiteit; bijv. de actieve opname
van een toxische verbinding door een
biologische membraan

R2228 Appendix-1I




log

mll
ml2

ml3

mal

me2

m3
mé

nl
ne

ng%

ol

0?2
o9

pl
P9

al
q2
a3
ab
q9

rl
re

ul

Vo
A
V2
Vm

R2228

nvt

kg
kg

kg

kg/m2

kg/m2

kg
kg/m3

kgs/(m2.h)
17h

ish

kg/h

i/h
kg/7(m2.h)

17h
kg/(J.h)

i7h
kgs/(kg.h)
i/(kg.h)
ish

ka/ka
17h

1/h
nvt

=

m3
m3
m3
kgs7(kg.h}

lengte van het organisme

voedsel—~-conditie index; afhankelijk
van gemiddelde concentratie en
aggregatie—-toestand van de

prooi-populatie
logarithme met grondtal 10

biomassa van lager trofisch niveau
biomassa van hoger, enig beschouude
of willekeurig trofisch niveau
biomassa willekeurig trofisch niveau
op tijd = 0

biomassa—-concentratie van lager tro-
fisch niveau

biomassa—-concentratie van hoger, enig
beschouwde of willekeurig trofisch
niveau

massa sediment in darmstelsel
biomassa—-concentratie willekeurig
trofisch niveau

coefficient metabolische afbraak
coefficient metabolische afbraak

maximale snelheid metabolische af-
braak

snelheid consumptie prooi (de ration
size)

coefficient consumptie prooi

maximale snelheid consumptie prooi

coefficient bruto fotosynthese
maximale efficientie bruto fotosyn~-
these

coefficient excretie

coefficient excretie

coefficient excretie

coefficient excretie

maximale snelheid van
enzym—-gemedieerde excretie

coefficient respiratie
coefficient respiratie

coefficient sterfte
sommering-symbool; biiv. S(biomassa
alle jaarklassen van een soort) = to-
tale biomassa van die soort

tijd
temperatuur

coefficient retentie TS

volume water in contact met organisme
volume van een compartiment

volume van een compartiment

maximale enzymsnelheid; h.l. snelheid
excretie
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W - preferentie-factor voor een bepaalde
prooi-klasse

x01 kg/m3 concentratie TS in water

x02 kg/m2 concentratie TS in water

x1 kg/kg concentratie TS in lager trofisch ni-
veau

X2 ka/kg concentratie TS in hoger of enig be-
schouwde trofisch niveau

x3 kg absolute hoeveelheid TS (body burden
in organisme)

x4l ? transportsnelheid TS door biologische
membraan

X462 ? verschil in concentratie TS binnen en
buiten biologische membraan

x5 kgs/kgogk concentratie TS in sediment in
darmstelsel

X6 kg/m3 concentratie TS in willekeurig com-
partiment

x71 ka/m2 concentratie TS gebonden aan biomassa
producent

x72 kg/m2 concentratie TS gebonden aan biomassa
consument

ya - omrekeningsfactor diffusie-constantes
zuurstof naar TS

ybl kg/m3 concentratie zuurstof in water

yb2 kg/(kg.h) snelheid opname zuurstof

ye m3/t snelheid ventilatie

ydl ? weerstand water

yd?2 ? weerstand membraan

yd3 ? weerstand porie membraan

yel ? coefficient partitie membraan/water

vel - bioconcentratie factor

ye3l - coefficient partitie octanol/water

yf ms/h zwemsnelheid vis

vol kg/kag concentratie TS in bovenste 5 cm se-
diment

vga - pH

yg3l - n bioproductie-index

vhl kg/(kg.h) maximale snelheid opname TS uit water

yh2 kgs(kg.h) maximale snelheid opname TS uit uwater

z atm fugaciteit

Z kg/7{m3.atm) fugaciteitscapaciteit
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