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OUTLINE

® necessita e scopi dei modelli multimediali
* input dei modelli multimediali

e costruzione e tipologia di modelli
 modello EQC

« esempio di applicazione ed uso
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NECESSITA E SCOPI DEI MODELLI MULTIMEDIALI

ESPOSIZIONE INDOOR E PROCESSI
OCCUPAZIONALE FARMACOCINETICI

UMANI
iﬁ “I“H-
i R

%~I prOCESSI DI
TRASFORMAZIONE
E DEGRADAZIONE

PROCESSI LEGATI AL DESTINO AMBIENTALE, MEDIA DI ESPOSIZIONE
TRASPORTO E TRASFORMAZIONE IN ARIA, UMANA: ARIA, ACQUA
PRODUZIONE, IMPORTAZIONE, SUOLO, SEDIMENTI, ACQUE SUPERFICIALI E DI E CIBO,
CONSUMO & SMALTIMENTO FALDA, VEGETAZIONE & ANIMALI DOMESTICI
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NPUT DElI MODELLI MULTIMEDIALI

- solubilita in acqua

- tensione di vapore

- coefficiente di ripartizione n-ottanolo/acqua (Kow)

- emivite nei principali comparti

(aria, acqua, suolo e sedimenti)
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SOLUBILITA IN ACQUA
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COSTRUZIONE DEI MODELLI

- caratteristiche chimico-fisiche e coefficienti di ripartizione
- scenario ambientale (generico, regionale o specifico)

- numero e tipo di comparti, volumi e caratteristiche

- flussi di trasporto tra comparti (avvettivi o diffusivi)

- processi di degradazione (chimica, biologica ecc.)

- input della molecola (quanto e dove)
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Sapienza
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Modello regionale - Unita di mondo di Mackay:
comparti € volumi (m3)
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Reazioni
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SCENARI MODELLISTICI

Due comparti molti comparti e processi

system
boundary

. Vegetazione

Y S

7 R Atmosfera
Acqua - %

| A | -
\;l/ .J ) Acgya superficiale
Sedimenti
‘ :
Acqua
l A

modello acquatico modello bacino |
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CARATTERISTICHE DEI COMPARTI

e Volume

« Composizione (es. % or carbonio organico per le
fasi solide o lipidi per la biomassa)

« Presenza di subcomparti (es. aria e acqua nel
suolo, particolato in aria, biomassa in acqua)

Resistenze al passaggio all’interfaccia
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MODELLO EQC (EQuilibrium Criterion)

 Modello a Livello I, Il e 1l
e Scenario e generico
 Richiede pochi dati di input

» Creato per comprendere le caratteristiche multimediali delle
molecole in un contesto costante
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LIVELLO | : STEADY STATE ED EQUILIBRIO

EQC Model v. 1.0 Chemical: Tetrachloroethylene

Level |
}FV Alr
FEEEE Ky
(097 %)
99? regdm?
"-}ﬂ" LA A 4 A A A A A A -_-____..-.--l"-._ 1; {:
Water a Suspended Sediment
H:ﬂm 105 kg & 0.065 kg
S (0,185 %) (8 648-5 %)
9‘9 0.926 ngiL 0.058 neyig

Fugpscdy = 14 9 pPa I \

Total Mass = 100000 kg

Fid
e . Sediment 7 ,;;,;_m
. Legend 2.763 kg (7 02e-5 %)
: , (2 T6e-3 %) 00535 ryy
: EQUILIBRIUM . LLEdL ]
R e
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LIVELLO II: COME PREC. MA CON AVVVEZIONE
E DEGRADAZIONE

EQC Model v. 1.0  Chemical: Tetrachloroethylene
Level Il

100mEE >

1000 kg/h

Sail Ao Ao
111 ky Water = 0465 kgh
................ (0124 %) — i, (VU15%)
Legend $43-3rgh oies®) | O
- : L, 0,206 kg
- TOTALEMISSION | { ;___' 0%
S [:1o] = s l i
. . 0,045 kah
. REACTION ! (4 51e.39%)
I:":}' * Fugady =133 P -
ADVECTION .  TotslMass = 89051 kg Sediment | gl 4.820.5kgh

- - 2461 kg (4 92e-6%)
. . PErSistence (2.T0e-3 %)
*  EQUILIBRIUM . Total =891 K 0.0 noiy 310e-4 kgh
C A Reaction = 794 h (3.108-5%)
--------------- M‘llm - .1m h
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LIVELLO lIl: STEADY STATE E NON EQUILIBRIO

EQC Model v. 1.0

Level Il

1000 kyM I ;

Legenad;

Enll 3SI0ON

—>

RF & TIOW
-
2

ADYECTION

—

INTERMELD IA
EXCHANGE

Soil ‘5‘“‘

TZZET HQU12 %)
Fug.= 2102 pHa
2677 ngfg

o

Z9.5kyh
W0 kgt

Total Mass = S00w+5kyg

Peasistenoe = 470 h = 7065 days

o

Chemical: Tetrachloroethylene
J\\ /ﬁ/mh"‘h >  2210kgh
000 kg | o
£ Te+okgHd S % |:“£,
Fug=339.5luF'a : "‘:"'7
2213 nafmé 278 hy/h

T A

1020 kgh
LT = Mz kgm

2 A2etE kg (M B %) '—%

Fug.= 17007 pl'a

Water

22T 1hh

{r 1052 F@."L Xir Hﬂ'l'll
"-_‘r" 1
1.UBE kg
1552 kghh
Sedment == 0062 kah
230 kg MARS %) ':‘Q "-:
Fug. = 16072 pPa
S200 Flgl'g &L kﬂ-‘h
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ESEMPIO DI APPLICAZIONE DI EQC

« Applicazione a Livello Il (steady state e non equilibrio)

e due molecole con caratteristiche chimico fisiche e di ripartizione molto
diverse

« scarichi singoli di 1000 kg/h prima in aria poi solo in acqua e solo in
suolo
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SCARICO IN ARIA (1000 KG/H)

EQC Model v. 1.0 Chemical: Chlorobenzene

Level llI
i S0 }%
D iq-h

o
i
Th g
12N h::g.y \
1418 kgh
Aﬂﬂmh \ 2

Eﬂ“ i S 2247 kg

~—
Air N, 710 g

LA A kA

- 541 kg {0 753 %) === 0805 kph

Py 2151 Ps | —— Walter 2

------------ nmﬁ}ﬂ' 0 1 ﬁwp’ﬂ‘i‘r
. Legend . —~— g Fug ﬁwup' b
. . i=l 304 Ny 0247 kil
. EMISS0ON - o
: i, ; umw“ -__r_.-' i
. u: ’ D kgh — 3 60e-3 ka'h
E ADNVECTION ‘ Totsl Laes = T2 Y30y sﬂdlmﬁﬂt Sy ok
: : . ) & AT kp 00 14 %)
o g | ==
. . i
EIEI‘E?"-':‘T*EEE Persishoce = 1215 = 3008 days e +0e-dnah
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SCARICO IN ACQUA (1000 KG/H)

Level Il

EQC Model v. 1.0

|
6 [
) I - E a3z -uyu 0%

Alr M S
TS pPa

2 B

0 T68 kgh
25 kph
0824 kgh

181 kgh

Chemical: Chlorobenzene

Sk I-i? Soil 1 407 kg
r—— b P e S B B By, P
g A kg (0 107 8 === 767 kg
Fug :un.l.un;' — Waler
"""""" Gotegl om3kgh | 267erSkp@dan) e
. Legend : g = 4357 P
e ; man;s_ 100 kgh
; 8 : : 1568 kg
- REACTION | 1 BS3kgh
] "'% | Sediment =l 0 (47 kgt
+ ADNECTION + Totah Mags = J Téast
- o : ) - S350 kg (1 280 %)
: : - 4638 uPa
3 Tors .
;'E;EH[:.I“:FFE“: Paesistance = 38h = 132 doys i L
: IIIIIIIIIII 1
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SCARICO IN SUOLO (1000 KG/H)

EQC Model v. 1.0
Level Il _

e
= e W - i
oon [/ AT -
= BEBTE Ky (13 8 %) ‘:“'ib
&"ng = 14 T uPa

BEE ng'in?

"\-...-'-..‘_

Addlﬁ;h
ol

ooon (G| SO0 e
l..i'r:*-ih. g2 o %)

Fug = 11405 e | —— Water

Had kgt

Chemical: Chlorobenzene

e 859kt

273 kgh

\\11 2 kph

:ig:.. 4 TTS ko

............ 153 ng'g 15 8 hig'h 4775 iy (0957 %)
. Legend ! e Fug = 779 P8

i ; "F —— 239 ng

. EM "-E-H{'.'I ¢

=9

T ADNVECTION - Tetal Mazs = 4 Bde+5 kg SBdIH‘PEHt
. |:.'::_-... : T8.0 kg (0,018 %)
. ' Fug = B8.3 uPa
 INTERMEDIA * 0122 ngig

Fersmience = 484 h = 203 days

x % = 0028 kgt
. HEAC !um . 0033 kgh

+ EXCHANGE !

[
lllllllllll

1847 kgih

.-«.E El-slr'

3 98e.3 kol
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SCARICO IN ARIA (1000 KG/H)

EQC Modelv. 1.0 Chemical: p,p-DDT
Level Il

,.-r._‘--‘-"\, e
L Jl'f_ﬁ" Air """'*.___L :_::'-:.'?- a1 rggn
1000 kgt | .
13108 kg {0 058 %) Jﬁ}
Fug =1 881 pHa
-151 g rm® 0 286 ke

1 084 ko't
4 fi18 kgph
207 kg'h

- Eml
L7 4 kgh

F 1 e+T g (D80 %) ﬁ == 14 8 kph
Fug =2 890 uPa c— Water

A A B 2655 no'g

. L 8 601 kah T Ky (0 048 %) % :\

. Legend: - P 4 Fug = 0 FE0 pPa

. : Te— ; tranglL 0.241 ka'h
! EMISSION. & y
» -'.'r : 497 kgh

. I " x 0 kgih % = 218 kgh

. REACTION (i 4 k'

5 ADMECTION : Fotal M 7 31e+7 ka Sediment g
. al Mass = i+ Ky

: 1. 366+ ky (1 866 %) 'ﬁ:

: == Fug = 2310 yPa

: - 2131 ng! i85 ke
h nﬁ;;ﬁ:;g? . Persistence = 713137 h = 3047 days ol N
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SCARICO IN ACQUA (1000 KG/H)

EQC Model v. 1.0  Chemical: p,p-DDT
Level llI g

e T e, T
0 kgh [ﬂ R e — L
2 2008 kg (0.017 %)
{I”-E-Ulﬂﬂpl'l“a Bﬁ}'

o1 Fg' e

18 Ka't
v"*x__,._ D018 Kg'h

0064 ey
/ \ o
J0 Hkgh

-1
Eﬂﬁ 4074 kgh
O kgh Iq . A A A AR A

4 Z3e+h kg (181 %)

[ == J5H
Fug =0 183 pPa —— Water -

......... 161 ng'p 0 544 kgh 4 SberSig 03 % ‘:33,
 Legend: 3 "‘“-—-.._______ Fuﬂﬁ;‘ 181 yPa

o . — g nglL 1171 kah
. EMISSION - ~&F Y

) 300Kgh
. L 1000 kgt — 353 kgh
+ REACTION ° B4C kgn

: ] Sediment | E== 356k
. ADNECTION - Total Mass = 2 2Te+T kg m
. . 1 70e+T kg (T80 %)
: Fug =304 uFa ;
] : : 28032 ng'g
. I?xgﬁiﬁgﬁ . Persistence = 22736 h = 947 days 124 kg

Ing. Giuseppe Marella — Dr. Antonio Di Guardo 23



Il trasportodel cortamiranti nel suclo e nel satosuolo:
L‘:ﬂl‘l‘lﬁl‘iimltfﬂf‘lﬂﬁiﬂll model i prln:h.n:lm-:h! moto &

€ APAT

~LaSapienza

Y Universins Jegll Ymdi i Rocea

SCARICO IN SUOLO (1000 KG/H)

EQC Model v. 1.0  Chemical: p,p-DDT

=i B 183 kg

| == caz1ipn

Level IlI e
Okgh Iﬂ ST AR S EEE 1367 keh
al \
[ 137 kg (B 6385 %)
Fug = bB33e-3 uFa ‘:%7
! wr n-; ! 0. 4864 kg
2 103 kgh
1 0BT kgh
t B00 kgh
1000 ka'h ]: £ } Sﬂll 0.214 kg
1.420=8 ky (99 8 %)
Fug =53% yPa ? . Water
NN " E‘E"'Dliﬂn {7 8 ki EEEHH_Q‘:I:E_]N’[
2 hgIG, T . Fug =0 164 uPa
: : e 409 ngiL
. EMISSION <F
. " . 982 kgh
: I 5 : kg & 202 kgh
« REAC !H}H - 151 kg
E AINVECTION - Total Mazz = 1 478+8 kg Eﬂdlmﬂﬂ:lt
: ::5":" . 3D e+ Wy (0 220 %)
l-ug G o4 uHa
a2 ng'g

IH TERMEDIA :

EHCH.‘\HGE . Perstalence = L42erah = 2915 days

L]
!!!!!!!!!!!

0 057 kgh

2225 kg'h
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VARIAZIONE DELLA CONCENTRAZIONE IN ARIA
A SECONDA DEL COMPARTO DI SCARICO

1000

100 -

ng/ms3

10

CLB DDT
Molecola

B Scarico in Aria Il Scarico in Acqua [ Scarico in Suolo
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CONCLUSIONI

* modelli multimediali permettono di valutare le interazioni delle

molecole con le diverse fasi ambientali

» permettono di confrontare le molecole e decidere cosa fare -

liste di priorita 0 monitoraggi ad hoc

« sono scalabili e “complicabili” = strategia a cinque stadi
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