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PARAMETRY FIZYKO-CHEMICZNE WPLYWAJACE
NA TRWALOSC | ROZPRZESTRZENIANIE SIE
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KOMPOENTY SRODOWISKA
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*wzorcem srodowisk hydrofobowych jest n-oktanol
2

A, K

LABORATORY OF ENVIRONMENTAL

CHEMOMETRICS CHEMIAUG



TRWALOSC

= CZAS PRZEBYWANIA ZWIAZKU CHEMICZNEGO W SRODOWISKU
= MIARA TRWALOSCI:

t,, — czas potowicznego zaniku [h, d lub y]

t,, — okres po ktorym stezenie zwigzku chemicznego w danym elemencie
Ssrodowiska (powietrzu, glebie, wodzie) zmniejszy sie o potowe
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BIOAKUMULACJA

= ZDOLNOSC ORGANIZMOW DO KUMULOWANIA ZWIAZKOW
TRUJACYCH W TKANKACH SWEGO ORGANIZMU
= MIARY TRWALOSCI:
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BAF= ot
, Coox
BAF — wspotczynnik bioakumulacji
Corc — stezenie substancji w tkankach organizmoéw wodnych
Coox — stezenie substancji w pokarmie

BCF=—0f

CW
BCF — wspotczynnik biokoncentracji
Corc — Stezenie substancji w tkankach organizméw wodnych
C,, — stezenie substancji w otaczajgcej wodzie

B M F= CORG+

C
BMF — wspotczynnik biomagnifikacji
Cores — Stezenie substancji w tkankach organizmow zajmujacych wyzszy poziom troficzny
Corc. — Stezenie substancji w tkankach organizmow zajmujacych nizszy poziom troficzny
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LOTNOSC

= TENDENCJA SUBSTANCJI DO UCIECZKI DO FAZY GAZOWEJ /
r ATWOSC PAROWANIA

= MIARA LOTNOSCI:

P — preznos¢ pary [Pa]

P — cisnienie wywierane w danej temperaturze przez gaz bedacy w stanie
rownowagi ze swg fazg ciekig

P. = x,xP,

P, — preznosc¢ pary i-tego sktadnika mieszaniny
X; — utamek molowy i-tego sktadnika mieszaniny
P, — catkowita preznosc pary nad roztworem
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STALA HENRY'EGO

P.q = KyxC
P,q — Preznosc¢ nasyconej pary
K, — stata Henry’ego [Pa m3/mol]
C,q — stezenie roztworu

P, = KyXX;
P, — preznosc nasyconej pary i-tego sktadnika
K, — stata Henry’ego [Pa m3/mol]
X; — utamek molowy substancji w roztworze

K, = Kaw*RT
R — stata gazowa [m3 Pa/mol K]
T — temperatura [K]
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STALA HENRY'EGO

C P P £
Posta¢ | K,=— K,=— K,=— Ky= C
P C X £as
mol L x atm
JEDNOSTKA atm | bezwym.
L x atm mol
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WSPOLCZYNNIKI PODZIALU

Oznaczenie i przedziat
wartosci dla POPs

Opis/definicja

Kow
10*-107

4 < logK,y <7

Kaw
101-107

=7 <logl{ - <=1

Koa
10°-10'2

6 <logK,,< 12

1
é
k p )
LABORATORY OF ENVIRONMENTAL

CHEMOMETRICS

n-oktanol/woda

powietrze/woda

n-oktanol/
powietrze

zdolnosc pobierania danego zwigzku
przez organizmy zywe

stosunek stezenia danego zwigzku w
powietrzu do stezenia w wodzie;
mobilnosc zwigzku

przemieszczanie sie zwigzku pomiedzy
powietrzem, a czgstkami
aerozolowymi i organizmami,
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WSPOLCZYNNIKI PODZIALU

CO CA
K0W=— 7] KAW= B . KOA=
S | |
KOW . _CO__CA_ _ _CA_ _ K
K —_c "c-_-c-_ AW
0A W L 0 | W

0A

K
log{ KOW}= logK,, —logK,  =logK
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SPORZADZENIE CHARAKTERYSTYKI RYZYKA

WYBRANYCH SUBSTANCJI CHEMICZNYCH wg
REACH
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OCENA BEZPIECZENSTWA CHEMICZNEGO
(CHEMICAL SAFETY ASSESSMENT, CSA)

OCENA ZAGROZENIA OCENA NARAZENIA
(HAZARD ASSESSMENT, (EXPOSURE
HA) ASSESSMENT, EA)
= Gromadzenie i ocena informacji = (Generowanie scenariuszy
» |dentyfikacja zagrozen narazenia
» Klasyfikowanie i oznakowanie » (Oszacowanie narazenia

= QOcena PBT i vPvB

-

CHARAKTERYSTYKA RYZYKA
2 (RISK CHARACTERIZATION, RS)
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OCENA ZAGROZENIA

» QOcena zagrozenia zdrowia ludzkiego
o profil toksykologiczny (DNEL, DMEL)
o wybuchowosc¢
o fatwopalnosc
o wilasciwosci utleniajgce

» Qcena zagrozenia dla srodowiska
o okreslenie stezenia, ponizej ktdrego nie jest
spodziewane wystgpienie negatywnego wptywu
substancji na badany obszar srodowiska (PNEC)

» Qcena PBTivPvB
- P ang. Persistence - trwatos¢
- B ang. Bioaccumulation - bioakumulacja
- T ang. Toxicity - toksycznosc¢

1+
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OCENA ZAGROZENIA

Kryterium klasyfikacyjne PBT vPvB
TRWALOSC
Oszacowanie trwafosci powinno bazowac na wartosciach tzw. _ ) o
czaséw potowicznego zaniku danej substancji w wodzie, glebie i | ti»> 60 dni w wodzie morskie]

dni di . ty,> 60 dni w wodzie
osadach dennych oraz w powietrzu. ty,> 40 dni w wodzie rzecznej t,,,> 180 dni w osadach

S .
t;,> 180 dnlhw osada‘ch t,,> 180 dni w glebie
Jesli brak danych na temat trwalosci substancji w atmosferze to ty;>120 dni w glebie
nalezy uwzgledni¢ jej zdolnos¢ do ulegania transportowi na
dalekie dystanse.

BIOAKUMULACIA

Bioakumulacja powinna by¢ oszacowana na podstawie wartosci log BCF > 3,30
wspotczynnika biokoncentracji, BCF lub wspdtczynnika ’ log BCE > 3 69
bioakumulacji, BAF, wyznaczonego na podstawie doswiadczen 8 !

log BAF > 3,30

przeprowadzonych z udziatem organizméw wodnych.
log BAF > 3,69

W przypadku braku takich danych mozna postuzy¢ sie wartoscia log Kow > 4,5
wspotczynnika podziatu n-oktanol/woda w postaci log K. log KOW >5
Wartos¢ wspoéfczynnika biomagnifikacji, BMF, wyzZsza niz 1 jest BMF > 1

rowniez dowodzi, iz zachodzg silne procesy bioakumulacji
substancji w taricuchu zaleznosci troficznych

TOKSYCZNOSC -
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OCENA NARAZENIA

= Scenariusze narazenia opisujg

o Sposob produkcji i zastosowania substancji
o metody zapobiegania narazenia ludzi i Srodowiska

= Szacowanie narazenia
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o 0Szacowanie emisji
o ocena losow chemicznych i szlakdéw dystrybucii
o 0Szacowanie poziomoOw narazenia
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ZADANIE 1.

W zamknietym pojemniku o pojemnosci 250 ml znajduje sie 100 ml wodnego

roztworu zawierajgcego 0,5g acetonu. lle wynosi preznosc pary acetonu nad
roztworem stanie rownowagi?

Wartos¢ K, dla acetonu jest réwna 3,9x10-3 mol L Pa""
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ZADANIE 2.

W temperaturze 25°C oznaczono rozpuszczalnosc i preznosc¢ pary
odpowiednio dla benzenu i DDT (dichlorodifenylotrihloroetan). Na podstawie
ponizszych danych oblicz statg Henry’ego oraz wspoétczynnik podziatu K,y

Rozpuszczalnosé [g/m3] Preznosc pary [Pa]
Benzen 1780 12700
DDT 0,0055 0,00002
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ZADANIE 3.

Studenci przeprowadzili symulacje rozprzestrzeniania sie benzenu w uktadzie
pomiedzy cztery komponenty srodowiska: powietrze (A), wode (W), osady (S) i
ryby (F). Wielkosc¢/objetos¢ kazdego z komponentow, podobnie jak |

bezwymiarowe wspotczynniki podziatu sg podane ponize;j.

Obliczy¢ stezenie oraz procentowg zawartos¢ benzenu w kazdym z
komponentow, przy zatozeniu, ze do uktadu wprowadzonych zostato tgcznie 10

moli benzenu.

V, = 1000 m3

V, =20 m?

Vg =10 m3

Ve =0,05 m3

Key = 15
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ZADANIE 4.

Logarytm wspotczynnika podziatu n-oktanol/woda w temperaturze 298 K dla
2,2’ ,5-trichlorobifenylu wynosi log Ky, = 5,60.

a) Obliczy¢ stezenie rownowagowe (T=298 K) dla 2,2’,5-trichlorobifenylu w
oktanolu, jezeli stezenie tego zwigzku w wodzie wynosi 1,2 x 10-°> mol/dm3

b) Obliczy¢ wartos¢ statej Henry’ego dla 2,2’,5-trichlorobifenylu (298 K), jezeli
dodatkowo wiadomo, ze w tej temperaturze log Ko, = 7,6

R = 8,314 x 10° dm3 Pa mol! K-

!
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ZADANIE 5.

Trichloroetylen (TCE) jest waznym rozpuszczalnikiem, znajdujgcym szerokie
zastosowanie do odttuszczania czesci w przemysle elektrycznym i
elektronicznym. Nieodpowiednie wprowadzenie nadmiernych ilosci tego
zwigzku do srodowiska przyrodniczego doprowadzito do skazenia wielu zrodet
wod gruntowych.

Stata Henry’ego dla TCE, log K,; w temp. 25°C, wynosi 1,03 (jednostki w
ktérych wyrazone jest K, to L x atm. x mol-'). Obliczy¢ ci$nienie czgstkowe
(Pa) TCE w porach gleby wypetnionych powietrzem, bedgcych w rownowadze
z wodg gruntowg zawierajgcg 450 ppm TCE.

!

A, K

LABORATORY OF ENVIRONMENTAL

CHEMOMETRICS CHEMIAUG



ZADANIE 6.

Stezenie ditlenu w wodzie, ktory pozostaje w bezposrednim kontakcie z
otaczajgcg atmosferg, jest waznym parametrem srodowiskowym
wykorzystywanym do oceny stopnia natlenienia wodly.

Prosze obliczy¢ maksymalne stezenie tlenu w czystej wodzie w temperaturach
20°C oraz 30°C, pozostajgcej w rownowadze termodynamicznej z powietrzem
atmosferycznym.

Wartosc¢ statej Henry’ego dla uktadu tlen-woda:
T=293 K Ky =1,425 x 10 kmol/(m* Pa)
T=303 K K, = 1,200 x 108 kmol/(m?3 Pa)
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ZADANIE 7.

100 L wody zawierajgcej 5 ppm dichlorobenzenu zostato wylanych na 0,2 m3
suchej gleby. lle dichlorobenzenu w stanie rownowagi ulegnie sorpcji w matrycy

glebowej a ile pozostanie w wodzie?

Warto$¢ gestosci nasypowej gleby wynosi 1200 kg m3. Natomiast stata
podziatu dichlorobenzenu K, = 10.
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