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Abstract 

The purpose of this study is, to find out the sensibility of the Simplebox model for the 

value of abiotic degradation constants. The 3scale version of Simplebox was used for this 

sensitivity test. 3scalbox is a spreadsheetmodel, programmed in Microsoft Excel. The 

basis of this model is the fiigacitymodel of Mackay. This multicompartimental and 0-

dimential model has been developed at the RIVM to predict the influence of partition 

properties and degradation data on the persistence of a chemical. 

Chemical properties taken for this test were the octanol-water partitioncoefficient (K^), 

the vapor pressure and the pseudo first order degradation constant of a hypothetical 

chemical in water. In case of the K^, a range of lÖ' to lO'-' was chosen, for the vapor 

pressure that was a range of lO '̂ to 10* Pa and for the halflife in water it was a range of 

10-* to 10* days. 
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Samenvatting 

Het doel van dit onderzoek is om te weten hoe gevoelig het Simplebox model is voor de 

waarde van abiotische degradatie constanten. Voor dit gevoeligheidsonderzoek werd de 

drie schalen versie 3scalbox van Simplebox gebruikt. 3scalbox is een spreadsheetmodel 

wat geprogrammeerd is in Microsoft* Excel. Bij dit model staat het fugaciteitsmodel van 

Mackay als basis. Dit multicompartimentale en O-dimensionale model is bij het RIVM 

ontwikkeld om te kunnen voorspellen wat de invloed is van partitie eigenschappen en 

afbraakgegevens op de persistentie van een stof. 

Als stofeigenschappen in dit onderzoek werden de octanol-water partitiecoefficient (K^), 

de dampdruk en de pseudo eerste orde afbraakconstante van een hypothetische stof in 

water genomen. In het geval van de K̂ ^ is gekozen voor een range van 10̂  tot 10̂ -̂ , voor 

de dampdruk een range van 10"̂  tot 10̂  Pa en voor de halfwaardetijd in water een range 

van i a ' tot lO' dagen. 

De noodzakelijke (level 4) modelberekeningen hadden zo veel rekentijd nodig, dat ten 

behoeve van dit gevoeligheidsonderzoek een automatiseringsmacro is geschreven. 

De resultaten van deze modelberekeningen zijn grafisch weergegeven in 3D-oppervlakte 

figuren. Deze verkregen gevoeligheidsoppervlakten zijn met behulp van het 

degradatieproces en de transportprocessen vervluchtiging, atmosferische depositie, 

sedimentatie en accumulatie geïnterpreteerd. Bij een lage halfwaardetijd (10"* dag) blijkt 

dat de persistentie nihil is tot een K̂ ^ van 10' (onafliankelijk van de dampdruk). Bij een 

K^ groter dan 10' zal de sedimentatie echter sterk gaan toenemen, waardoor de 

persistentie sterk toeneemt. Als nu de halfwaardetijd voor de afbraak in water groter 

wordt, zal de afbraak langzamer gaan verlopen waardoor er relatief meer tijd voor de 

chemische stof vrij komt om zich via transport naar andere compartimenten te 

verplaatsen. Kortom, de vervluchtiging, de atmosferische depositie en accumulatie worden 

belangrijker. Afhankelijk van de octanol-water partitiecoefficient (K^) en de dampdruk 

zal één of meer van deze processen gaan toenemen, waardoor de persistentie zal toe- of 

afnemen. 
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1 Inleiding 

In een milieu-toxicologisch onderzoek aan chemische verbindingen is het vrijwel altijd 

noodzakelijk om van de desbetreffende verbinding een aantal gegevens te verkrijgen, om 

uiteindelijk een uitspraak te kunnen doen over b,v, de toxiciteit, afbreekbaarheid, accumu­

latiegedrag of de persistentie. Om deze reden tracht men een aantal van deze gegevens te 

voorspellen op grond van haar fysisch-chemische parameters. Zo'n verband tussen een 

struktuiu-eigenschap of een fysische/chemische parameter en een activiteit heet een QSAR 

(Quantitatieve Strukture Activity Relationship). QSAR's worden ondermeer gebruikt om de 

afbraakconstanten van een (organische) stof te voorspellen. Deze afbraakconstanten kunnen 

als invoer dienen voor het Simplebox model [1]. Dit model is bij het RIVM ontwikkeld 

om te voorspellen wat de invloed is van partitie eigenschappen en afbraakgegevens op de 

persistentie van een stof die vrijkomt in het milieu. Het is aldus van belang om te weten 

of het model gevoelig is voor de waarde van de afbraakconstanten. 

Het in dit gevoeligheidsonderzoek gebruikte 3scalbox model is een drie xhalen versie van 

Simplebox. De modelberekeningen geven een indicatie over het lot van een chemische stof 

in elk van de milieucompartimenten bodem, water en lucht. 

De concentratie van een chemische stof in een bepaald milieu-compartiment laat zich 

beschrijven door een massabalans. Deze massabalans is geformuleerd als functie van 

processnelheden. Indien men dus deze processnelheden kan schatten, beschikt men over 

een methode waarmee men de concentratie na een bepaalde tijd kan schatten. Indien men 

deze concentratie kan schatten, is het tevens mogelijk om de persistentie na bepaalde tijd 

te bepalen. 

Het is dan mogelijk om de persistentie in het milieu uit te drukken als functie van bepaal­

de stofeigenschappen. Als stofeigenschappen in dit onderzoek worden de octanol-water 

partitiecoefficient (K^^), de dampdruk en de pseudo eerste orde afbraakconstante van een 

hypothetische stof in water genomen. 
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De persistentie is hier als volgt gedefinieerd : 

Perel8tenti9[%} - b o e v e e l b e i d B C o f B j a a r n s d e ^ l s e i e s t o p , ^po ^ i ) 
t o t a l e aanwezige boeveelneia atof b i j emiaBieetop 

Deze persitentie wordt verkregen als resultaat van de modelberekening, en geldt voor alle 

drie de schalen afzondelijk, alsmede voor het totaal over de drie schalen. Voor een aantal 

pseudo eerste orde afbraakconstanten is het verband tussen de persistentie en de eerder 

genoemde stofeigenschappen met behulp van een gevoeligheidsoppervlak weergegeven. 
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2 Theorie 

2.1 Algemeen Simplebox 

Simplebox is een model, dat ontworpen is voor het uitvoeren van milieuchemische boxmo­

del berekeningen. Dit model, gebaseerd op het zogenaamde "Mackay-type", is multi-

compartimentaal en O-dimensionaal (zonder plaatscoördinaten in de x, y en z richting). Dit 

type model gaat er vanuit dat de verschillende milieucompartimenten (lucht, water, biota, 

sediment en bodem) homogeen zijn. De berekeningen geven een indicatie over het lot van 

een chemische stof in het totale milieu. Tevens kunnen ze worden gebruikt als middel om 

de persistentie in het milieu en eventuele dispersie uit te drukken als afgeleide stofei­

genschap. 

2.2 Opbouw van Simplebox 

Voor elk compartiment in Simplebox wordt een massabalans vergelijking geschreven die 

weergeeft met welke snelheid de concentratie van de te modelleren chemische stof in de 

desbetreffende box toe- of afneemt. De algemene vorm van zo'n massabalans is : 

Vi*-^=EMISi+lMPi-EXPi-DEGRADi-LEACHi-BüRIALi+Y, ADV^j+Jj DIFFij 

waarin : V , = vohime compartiment i [m ]̂ 

C i = Concentratie in compartiment i [moLm"'J 

t = Ujdts] 

EMIS, = emissie naar het compartiment i [moLs''] 

IMPi = import naar compartiment i [moLs''j 

EXPj = export van compartiment i [moLi'*] 

DEGRAD,= degradatie in compartiment i [moLs'*] 

LEACHj = uitlogen vanuit compartiment i [moLs'M 

BURIAL4 = Sediment begraving vanuit compartiment 1 [moLs''] 

ADVg = advectief transport vanuit compartiment i naar compartiment j [moLs''] 

DIFFy = difftjsief transport vanuit compartiment i naar compartiment j [moLs''] 

Elk van deze termen kunnen, indien van toepassing, uitgeschreven worden als functie van 

de concentratie. De term DEGRADj wordt bijvoorbeeld uitgexhreven als : 
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DEGRADi = V_£ • DEGRDĵ  * Ci (3) 

waarin : DEDRAD, = degradatie m compartiment i [moLs''] 

Vj = volume compartiment i [m'] 

DEGRD| = degradalietnelbeids constante tn compartiment i [i''] 

Q = concentratie in con^iartiment i [molm''] 

Voor elk van de n compartimenten wordt dus zo'n massabalans verkregen. Al deze massa­

balansen tezamen vormen bij de steady state, waarbij per definitie de concentratie in de 

tijd constant is, een stelsel van n lineaire vergelijkingen met n onbekenden (de concentra­

ties in de compartimenten). Dit stelsel van lineaire vergelijkingen wordt opgelost volgens 

volledig spreadsheet georiënteerde Tekenprocedures (level 3 berekening). Deze stationaire 

concentratie wordt pas bereikt na verloop van een insteltijd, die voor elk milieucomparti­

ment verschillend is. 

Typische emissiesituaties zijn die, waarbij een stof nu en dan, gedurende kortere of langere 

tijd, regelmatig of niet, wordt geproduceerd en tenslotte geëmitteerd. Bij dit gevoeligheids­

onderzoek, waar emissie naar het water compartiment plaatsvindt, is gekozen voor de 

aanname dat de emissie zodanig over de tijd is 'uitgesmeerd' dat deze kan worden gezien 

als continu. Hierbij wordt een emissietijdsduur van 50 jaar gehanteerd. 

Bij de concentratieschatting wordt rekening gehouden met de invloed van verdunning, ver­

vluchtiging, sedimentatie/resuspensie en omzetting. De Simplebox berekening geeft tevens 

de stationaire stofstromen aan, welke inzicht geven over het te verwachten lot in het 

milieu. Ook geven de berekende fiuxen aan in welke mate de stof in de nabijheid van de 

emissiebron in het milieu zal worden afgebroken, in welke mate de stof zich (met lucht, 

oppervlaktewater of grondwater) zal verspreiden buiten de onmiddelijke omgeving van de 

bron, en in welke mate de stof zich zal ophopen in sediment en bodem. 

In de niet-stationaire toestand, waarin dus de concentraties wel in de tijd veranderen, ver­

krijgt men een minder eenvoudig op te lossen stelsel van differentiaalvergelijkingen. 

Oplossen hiervan levert voor elke compartiment een concentratie-tijd profiel op, en kan 

alleen worden uitgevoerd, naast de eerder genoemde spreadsheet toepassing, met behulp 

van een extern integratieprogramma (level 4 berekening). 
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Bij zeer persistente stoffen (halfwaardetijd enige jaren) zal het concentratie-tijd profiel zich 

langzaam tot zeer langzaam opbouwen. 

In afbeelding 2.1 is schematisch weergeven welke processen van invloed zijn op de 

geëmitteerde stof. 

Arbeelding 2.1 : Compartimenten en processen in Simplebox. 

Verklaring van de in afbeelding 2.1 aangegeven processen : 

1 = DmOe emiaaie. 

2 = 3̂212011 van buiten het systeem (of van een andere schaal bmnen het systeem). 

Van buiten de grenzen wordt verse lucht en ven of^rv lakte water aangevoerd, met eventueel daarin de Ie modeOeien stof. 

3 = EipoTt naar buiten het systeem (of na een andere schaal binnen het systeem). 

De juist geëmitteerde stof wordt hierdoor meegevoerd naar buiten, zonder dat bij daadwerkelijk verdwijnt uit bet milieu. 

4 = Afbraak. 

Omzetting van de chemische stof in andere (schadelijke of nietschadelijke) produkten ten gevolge van bbk)gische en/of met-

biologische processen in water, sedbnent, bodem en lucht Dit is de enige echte voim van verwijdering van de stof uit bet milieu. 

5 = Uitlogen uit de bovenste bodem laag naar het diepe grondwater. 

Dit is ook een vorm van verwijdeiing, waarbij transport plaatsvmdt over de grenzen van bet gemodelleerde deel van bet milieu. 

6 = Begraving van oud sediment onder veis sedimenterend slib. 

Eigenlijk is dit geen echte stofttroom. omdat immers het oude sediment op ziji pUats blijft Voortdurende vervening van de 

toplaag van bet sediment leidt er echter toe dat de bovenlaag van vroeger de onderlaag van de toekomst is. 'Begraven' is daarom 

op te vatten als een vomi van verwijdering van de chemische stof uit de bovenlaag van het sediment De stof wordt 'getrans­

porteerd' naar diepere sedtmentlagen en verdwijnt bierdoor over de grens van het gemodelleetde milieu. 
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7 = Natte deiwsitie met regen. 

Door depositie van regendnippels wordt de chemische stof meegevoerd vanuit de bicbt naar bodem en Of^rv lakte water. 

8 = Droge depositie met aErosol. 

Door depositie van afiroso] deeltjes wordt de chemische stof meegevoerd. 

Aangenomen wordt dal er b de tucht voortdurend diennodynamisch evenwtcbt heent tussen de gasfase en de aCrosol- en 

regendruppel fase. 

9 = Run-off. Afvloeien van het water wat zich bevbdt aan het oppeivlak van het bodem compartiment naar het water compartiment 

10 = Lucht-bodem ui;wisaelmg door gaaabsoTpiie en vcTvluchtiging. 

11 = Lucbt-waler uitwisseling door gasabsorptie en vetvluchliging. 

12 = Sedbnentatie en resuspcnsie. 

Transport van deeltjes over bet sedimen^wale^ grensvlak door enerzijds sedimentatie en anderzijds restupensie. 

13 = Sediment-water uitwisseling door directe sorolie en desorode. 

Adsoiptie vanuit de waterfase aan het sediment, en biosoiptie door aquatische organismen. Hier wordt ook evenwicht aangenomen. 
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2.3 Belangrijke processen 

2.3.1 Algemeen 

Als intercompartimentale stofoverdrachtsprocessen bevat Simplebox advectieve en diffu-

sieve processen. Advectieve processen zijn één-richtingsprocessen, waarbij er stoftransport 

optreedt in de richting waarin het meegevoerde medium zich verplaatst. Voorbeelden 

hiervan zijn atmosferische depositie, sedimentatie, resuspensie en uiüogen. Diffusieve 

processen zijn twee-richtingsprocessen, waarbij de stoftransport in de richting gaat waar de 

fugaciteit het laagst is. Een voorbeeld hiervan is vervluchtiging/gasabsorptie. De concen­

tratie van een chemische stof in het milieu wordt tevens beïnvloed door chemische en/of 

biologische omzettingsprocessen (degradatie). 

DIFFUStEF 

EMISSIE 

i c,v 
DEGRADAnE 

i 
ADVECTIEF 

Afbeeldiag 2.2 : Transport, a t omzettingsprocessen. 

Bij de behandeling van de belangrijkste processen wordt, zoals in bovenstaande figuur al 

is aangegeven, de aanname gedaan dat de ingaande diffusieve en advectieve processen 

verwaarloosbaar zijn ten opzichte van de uitgaande processen. De (default) waarden die 

ingevuld zijn bij de schatting van de proces parameters zijn te vinden in appendix B. 

2.3.2 Degradatie 

De afbreekbaarheid van een chemische stof is, naast de toxiciteit, een van de belangrijkste 

factoren die het milieurisico bepalen. Men noemt een stof afbreekbaar wanneer ze in een 

gegeven medium door micro-organismen of door fysisch/chemische processen omgezet kan 

worden. Een stof wordt persistent genoemd als deze zeer moeilijk of in het geheel niet af­

breekbaar is, een voorbeeld van een zeer persistente stof is hexachloorbenzeen. 
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De massabalans, met betrekking tot de degradatie, luidt voor de compartimenten lucht, 

water, sediment en bodem : 

(4) Vj * - ^ = EMIS^ - V̂  • DBGRDi*Ci - . 

waarin : V, = volume coTr^)artiment lucht, water, sediment of bodem [m'] 

Q = concentratie m companimem hicbt, water, sedbneot of bodem [moLm''] 

t = tüd [dag] 

EMISi = emissie naar con^>animent bicbt, water, sedbnent of bodem [moLdag''] 

DEGRDj = degradatie snelbeidsconstante b compartiment hicbt, water, sediment of bodem (dag''] 

Degradatie in lucht : 

De degradatie constante in het lucht compartiment wordt in simplebox als volgt geschat: 

DEGRDj^^^ = iCoff. • (1 - fKass^^„^oj) (5) 

waarm : DEGRD^^ = degradatie snelbeidsconstante b lucht [dag'J-

kaï. = snelbeidsconstante van de reactie met OH radicalen [dag'']-

FRags^„,i = gewicbisfractie chemische stof b de lucbi die geadsoifoeerd is aan afirosol deeltjes [-]. 

Het belangrijkste afbraakproces van organische stoffen in de lucht is de pseudo eerste orde 

reactie met OH radicalen. 

I n2 
160 ko,- = 4 ^ (6) 

waarb : k^^. = snelbeidsconstante reactie met OH radicalen [dag']. 

160 = maxfanum balfwaarde lijd voor degradatie b lucht door OH'van een chemische stof [1] 

De fractie van een chemische stof in de lucht dat geadsorbeerd is aan de aerosol deeltjes 

wordt weergegeven door de vergelijking van Junge [5] : 
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FRass a&roBol 
(cO) 

dampdxuk + (c6) 
(7) 

waarm : FRass, 

c 

cO 

= gewichlsfraclie chemische stof b de tucht dat geadsoibeerd n aan aCrosoI deel^s [-]. 

= constante, afhankeli^ van het molecuulgewicbt, 0|^>ervlakteconcentratie en het venchil tussen desorpde-

en verdampmgswarmte. Uit [S] blijkt dat een waarde voor c van 2.10' Pa.cm een goede ofscbattmg geeft 

= aSrosol oppervlak, dat vooral afhangt van meieorologisctie omstandigheden [5]. 

De waarde voor 6 ligt b de orde van lO'' i lO^cm'xm''^^^ 

= gekozen voor 10^ Pa (zie ook [1]). 

Formule (5) beschrijft alleen reversibele ofwel fysische adsorptie aan het aerosol opper­

vlak, hetgeen betekent dat sterke specifieke ofwel chemische adsorptie buiten beschouwing 

wordt gelaten. Veel van de organische stoffen in het milieu zijn weinig reactief waardoor 

deze benadering als inschatting een redelijke indruk geeft. In het geval dat de dampdruk 

kleiner is dan 10"* Pa, zal de chemische stof onder nederlandse atmosferische condities 

vrijwel volledig gebonden zijn aan de aërosoldeeltjes. Voor een dampdruk groter dan 10'' 

Pa zal de chemische stof als gas voorkomen, behalve wanneer dus specifieke adsorptie een 

belangrijke rol speelt. 

Zoals blijkt uit formule (5) is de degradatie in het lucht compartiment afhankelijk van de 

dampdruk. Deze relatie is grafisch weergegeven is in afbeelding 2.3 

I£QRDOiO(d*0-l1 

aE-o 

IE-4 

3E-4 

IE.4 

3E-S 

lE'a 

3E.< 

. 

/ 
/ 

• / 

• / 

4 

Z ^ " " ' 

/ 
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Afbccldlog 2.3 : Degradatie b de lucht vs. dampdruk. 

Bij toenemende dampdruk neemt de fractie stof dat geadsorbeerd zit aan de aerosol 

deeltjes af. Hierdoor vindt het afbraakproces bij toenemende dampdruk steeds sneller 

plaats. Bij een dampdruk groter dan 10'̂  Pa is al het aanwezige stof als gas aanwezig in de 

lucht, waardoor de afbraaksnelheid maximaal is (zie formule 5). 



^deizoek van de gevoeligheid van modetmalige lierekende penisteniie b liet milieu 

Degradatie in water : 

De degradatie in het water compartiment wordt als volgt geschat: 

DEGRD^^„ = icdesrteat«ter * FRdls s lvd^^^^ <8) 

waarin : D E G R D _ = degradatie snelheids constante b water [dag'']. 

^^St^^wn = snelbeidsconstante degradatie van een testwater [dag''l. 

FRdisstvd_ = factie ctiemiscbe stof dat opgek>st zit b het water [-]. 

Om deze indicatie te geven maakt men gebruik (via extrapolatie) van de resultaten van een 

standaard screenings test voor (bio)degradeerbaarheid van een testwater [1]. De snelbeids­

constante van de eerste orde degradatie in het testwater luidt : 

waarin : kdeg,^,,^ = snelbeidsconstante degradatie van het testwater [dag'']. 

'iB '̂̂ CiMwaa = halfwaardetijd van bei testwater [dag]. 

Tevens hangt de degradatie constante af van de fractie chemische stof die aanwezig is in 

de waterfase, welke als volgt wordt geschat: 

FR^SSl.a„,„ - , . ^ ^ ^ \ , ^ , , ^ ^ ^ ^ (10) 

waarin : FRdi3stvd.„ = fractie chemuche stof dat opgelost u b het water [-]. 

Kp ,^ = gesuspendeerde dceltjcs-waler partitiecoefficient [ l „ , Jm ' ' , ^ ] . 

SUSP,„ = concentratie gesuspendeerde chemisette stof b het water [kgjn'^]. 

De gesuspendeerde deeltjes-water partitiecoefficient wordt als volgt geschat: 

^musp = Kow * C o r g ^ ^ (11) 

waarin : Kp_^ = gesuspendeerde deettjes-water partitiecoefficient [l__±g"'_^l. 

K^ = octanol-waicr partitiecoefficient [-]. 

Cotg.^ = organisch koolstofgehalte b de gesuspendeerde deeltjes [-]. 
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Onderzoek van de gevoeligheid van modelmatige berekende penisteniie b het miUeu 

In het Simplebox model wordt aangenomen dat degradatie alleen kan plaatsvinden in de 

waterfase. De degradatie constante voor het sediment en bodem compartiment worden dan 

ook op dezelfde wijze geschat als hierboven, alleen moet FRdisslvd^,^ respectievelijk 

vervangen worden door FRdisslvd,„di„^ en FRdisslvdi,«teii. 

Het blijkt dus dat de degradatie snelbeidsconstante in zowel water, sediment(water) als in 

bodem(water) afhankelijk zijn van de K^,. Dit verband is voor alle drie de aielheidscon-

stanten grafisch weergegeven in afbeelding 2.4 
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Afbeelding 2.4 : Degrad aiie b water, sedimen en bodem v s . K ^ 

De degradatie in water, sediment en bodem wordt bepaald door de fractie stof die opgelost 

zit in respectievelijk het water, het sediment en de bodem (zie formule 8). Deze fractie 

neemt bij het sediment en de bodem al zeer snel af bij toenemende K^̂ , waardoor dus ook 

de degradatie in het sediment en de bodem afneemt Aangezien de fractie die opgelost is 

in het water tot een K̂ » van 10̂  maximaal blijft, neemt de afbraakconstante in water pas 

af na een K™ van 10 .̂ 
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Qiderzoek van de gevoeligheid van modebnatige berekende penisteniie b het milieu 

2.3.3 Vervluchtiging 

Vervluchtiging kan plaatsvinden vanuit het water- en bodem compartiment naar het lucht 

compartiment 

De massabalans, met betrekking tot de vervluchtiging, luidt voor het water compartiment: 

Vj * - ^ = .^£15^ - VOLATi*Ci - . . . . (12) 

waarm : V, = volume compartiment water of bodem [m*] 

Q = concentratie b compartiment water of bodem [moLm''] 

t = üjd (sj 

EMIS[ = emissie naar compartiment water of bodem [moLs''] 

VOLAT, = vervtuchtigbgs coefficient vanuit het compartiment water of bodem [moLs''] 

De waarde voor de vervuchtigingscoëfficient vanuit het water comparthnent wordt als 

volgt geschat : 

V D L A r „ . „ = ^a^Jueflt * kaw^^^^ ^ F R d i s S l v d , 

•^lucftt-water 

waarin: VOLAT,. . = veivhichtigbgscoefficient vanuit h u water con^>8niment [m„.^~'] . 

kaw^ = partiele massa transport coefficient van lucht [mJ' ']. 

kaw„„ = partiele massa transport coefficient van water [mJ'']-

Ki,aarm,„ = luctu-water vetdelbgscoCfficicnt [-]. 

FRdisshrd,.. = fractie chemische stof dat opgebst zit b het water [-]. 

De vervluchtiging van een chemische stof uit de waterfase wordt beschreven volgens het 

filmmodel van Liss & Slater [3,7] waarin : 

- de luchtfase in contact is met de waterfase. 

- beide fasen volledig gemengd , waardoor eventuele concentratie verschillen binnen één 

fase afwezig zijn. 

- het lucht-water scheidingsvlak aan weerszijden begrensd wordt door een stagnante grens­

laag die uil een lucht- en een waterfilm bestaat 

- diffusief transport in deze grenslaag optreedt tg.v. een gradiënt die veroorzaakt wordt 

door een concentratieverschil tussen de lucht- en waterfase. 
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Onderzoek van de gevoeligheid van modebnatige berekende penistentie b het milieu 

Als maat voor de lucht-water verdelingscoëfficient wordt veelal de Henry constante H 

[Pa,m^mo^^] gebruikt 

H = dampdruk [Pa] . - . . 
o p l o a b a a r h e i d [inoJ. JII"3] 

Hierbij wordt wel de aanname gedaan dat het een niet ionogene zuivere organische stof 

betreft Indien men de vervluchtiging uit de waterfase indeelt naar de waarde van de Henry 

coëfficiënt [Pa.m^,mor^], verkrijgt men grof gezien de volgende Indeling : 

H < 0.001 : De chemische stof verdampt langzamer dan het water. 

—> vervluchtiging treedt niet op 

0,001 < H < 0.1 : De chemische stof verdampt langzaam, de weerstand van de lucht­

fase is groter dan die van de waterfase. 

—> vervluchtiging treedt op, hetzij weinig 

0.1 < H < 1 de weerstanden in beide fasen beïnvloeden de verdampingssnelheid. 

—> vervluchtiging is een belangrijk transportproces 

H > 1 : de weerstand van de waterfase is groter dan die van de luchtfase. 

—> de chemische stof is vluchtig tot zeer vluchtig 

De oplosbaarheid van een stof in water wordt als volgt geschat : 

Oplosbaarhe id = lot"^'^" • log(tw) +o,85) (15) 

De lucht-water verdelingsconstante, ook bekend als de dimensieloze Henry-constante luidt: 

waarm : K^dŝ ^na ~ lucht-water vetdelbgsconstante [•]. 

H = Henry constante [Pajn'jnol'']. 

R = gasconstante [Pajn 'mol 'X' ' ] . 

T s temperatuur [K]. 
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Ondeizoek van de gevoeligheid van modelmatige berekende penistentie b het mÜiea 

De vervluchtiging uit het water compartiment is zowel van de dampdruk als van de K ,̂ 

afhankelijk. Dit verband is grafisch weergeven in afbeelding 2.5 

Het is vrij gebruikelijk om hierbij het verband weer te geven tussen de vervluchtiging en 

de dimensieloze Henry-constante. Maar omdat het gemakkelijker is bij de interpretatie van 

de verkregen gevoeligheidsoppervlakken, is er voor gekozen om de vluchtigheid tegen 

zowel de K̂ ^ als tegen de dampdruk uit te zetten. 
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Afbeelding 2.5 : Verband tussen de vervluchtigbg en de K „ en dampdruk. 

In de linker grafiek is te zien dat bij K„,= 10** de vervluchtiging bij een optimum beland 

is. Dit wordt veroorzaakt doordat de ft-actie stof die opgelost zit in het water, na een 

waarde van K̂ ,̂ = 10* gaat afnemen, waardoor de vervluchtiging gaat afnemen (zie ook 

formule 13). 
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Oidetzoek van de gevoeligheid van modebnatige Ixrekende penistentie b bet milieu 

In de rechter grafiek is te zien dat in het geval de dampdruk > - 10' Pa de vervluchtiging 

maximaal wordt Bij een kleine dampdruk is de waarde van K,u(i^„„ klein, waardoor de 

vervluchtiging bepaald wordt door het produkt kaw^,^* Kj„,^„j„ (zie formule 13). En 

aangezien dat bij toenemende dampdruk de Kiu^,,„„ toeneemt, neemt ook de vervluchti­

ging evenredig toe. Bij een dampdruk > ~ 10'̂  Pa wordt de Kh,5htr,,tcr ff^^^U waardoor de 

vervluchtiging bepaald wordt door de kaw^,t„. Dit heeft als gevolg dat de vervluchtiging 

na een waarde van - 10' Pa maximaal wordt 
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Onderzoek van de gevoeligheid van modebnatige berekende penbtentie n bet milieu 

2.3.4 Atmosferische depositie 

Emissie, gevolgd door atmosferisch transpon en depositie, vormt een van de wegen 

waarlangs mens en milieu worden blootgesteld aan verontreinigende stoffen. Indien een 

bepaalde chemische stof in de atmosfeer terecht komt, leidt dit veelal tot verdere versprei­

ding over het gebied. Afhankelijk van de omstandigheden kunnen deze stoffen dan tot op 

grote afstand van de bron aanleiding geven tot nadelige gevolgen voor mens en milieu. De 

voor dit transport relevante processen, zoals chemische omzetting, fysische verwijdering en 

het transport zelf, spelen voornamelijk af in de onderste 2 è 3 kilometer van de atmosfeer. 

Dit deel van de atmosfeer wordt doorgaans de grenslaag of menglaag genoemd. Stoffen 

die in de atmosfeer geloosd zijn, worden na een kortere of langere tijd daaruit weer 

verwijderd. Hierbij kunnen we de volgende verwijderingsmechanismen onderscheiden : 

(i) droge depositie : het neerslaan van chemische stoffen, 

(ii) natte depositie : opname van chemische stoffen in wolken c.q. regenwater, gevolg 

door transport naar het aardoppervlak via neerslag. 

De snelheid waarmee een chemische stof verwijderd wordt uit de atmosfeer is per stof 

verschillend, afhankelijk van chemische en fysische eigenschappen. De aggregatietoestand 

is hierbij de belangrijkste factor omdat de depositiesnelheid van gasvormige verontreini­

ging vaak sterk afwijkt van die van deeltjesvormige als stof en aërosolen. 

De massabalans, met betrekking tot de atmosferische depositie, luidt voor het lucht com­

partiment : 

Vluctt * - ^ % ^ = EMIS,,^, - DEP^C,,^, - . . . . (17) 
h t 

waarm : V^^ = volume compartiment lucht [m'] 

C L ^ = concentratie b compartiment lucht [moLm**] 

i = tijd [sJ 

EMIS^^ = emissie naar compartbnent lucht [moLs''] 

DEP - atmosferische depositie vanuit de tucht naar bet water [moLs''] 
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Ondeizoek van de gevoeligheid van modebnatige berekende penistentie b het milieu 

In Simplebox wordt de atmosferische depositie berekend als de som van de diffusieve 

transportcoëfficient voor gasabsorptie door het water en de advectieve droge- en natte 

depositie : 

^^Pwater = GASABS^ter + ^^^^^^aörosol + ^ASHOOT ( 1 8 ) 

waarin : D E P , „ = atmosferische depositie [mj' '] . 

GASABS.^. = diffusieve transportcoëfficient voor gasabsoiplie vanuit de lucht naar tiet water [mJ' ']. 

DRYDEP^,^ = advectieve massa transport coefnciem voor droge dqnsitie [mj' '] . 

WASHOUT = advectieve massa transport coefficient voor tutte depositie [m j ' ] . 

De diffusieve transportcoëfficient voor gasabsorptie wordt geschat met de volgende for­

mule : 

<HSABS„,„ = to^y, «ira.. , ^ . ^ss.,,^) (19) 

waarin : GASABS,^ = massa transportcoëfficient voor gasabsorptie vanuit de hicbt naar het water compartiment [m^^.s'']. 

'"^bcbi = paitiele massa transport coefficient van lucht [mj' '] . 

k a w , . . = partiele massa transport coefficient van water [m.s'']. 

K^dHM* = tucht'Water verdelbgsconstante [-]. 

^^^^'•ttMd = gewicbtifractie chemische stof b de lucht die gebonden zit aan de aerosol deel^s [-]. 

De advectieve transportcoëfficient voor droge depositie wordt weergegeven door : 

^R^EPaézoBol = FRaaS^^roBol * ^^^^^^^aerosol (20) 

waarin : DRYDEP,^,^ = advectieve massa transpon coefficient voor droge depositie [mj' '] . 

FRass,^,^ = gewichtsfraclie chemische stof b de hicbt dat gelwnden is aan de aerosol deeltjes [-]. 

OEPraie...^ = depositicsnelheid van een aerosol deeltje, waaraan de chemische stof is geassocieerd [0.001 mj~']. 
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Qadeizoek van de gevoeligheid van modebnatige berekende penistentie b het miËea 

Tenslotte wordt de advectieve transportcoëfficient voor de natte depositie weergegeven 

door de onderstaande formule : 

WASHOUT = i2AXftr„te * -^Cfll^Mtio <21) 

waarm : WASHOUT =: advectieve massa transport coefficient voor natte atmosferische dqx>sitie [m^^j ' ' ] . 

R A D ^ = neenlaghoeveelheid [m,^_j ' ] . 

SCAV,^ = scavengbg veihoudbg {-]. 

Voor de bepaling van de waarde van de natte depositie is het noodzakelijk om de ver­

houding tussen de concentratie van de stof in het regenwater en de concentratie van deze 

stof in de lucht te weten. Deze verhouding wordt weergegeven door de scavenging (weg­

vang) ratio : 

SCAV„u„ = ( l -™agS.ara«, i ) ^ { F R a s S ^ s , ^ ) . 2 . 1 0 = (22) 
^ l u c h t - w a t o r 

waarm : SCAV,^ = scavengbg (wegvang) veihoudbg [-]. 

FRass,^,^ = gewicbtsftacde chemische stof b de lucht dat gebonden is aan de aerosol deet^s [-]. 

K r̂tw^M = lucbl-water verdelbgsconstante [-]. 

2.10* = evenredigheidsconstante tussen het volume regenwater en volume atmosfeer [3]. 

De eerste term in formule (22) geeft een schatting weer van de verdeling tussen de gasfase 

van lucht en het regenwater. De tweede term geeft de scavenging (wegvangen) weer van 

een aerosol deeltje door een regendruppel. 

Deze drie bovenstaande depositie processen gelden vanzelfsprekend ook voor het bodem 

compartiment, waarin alleen de diffusieve transportcoëfficient vervangen moet worden 

door GASABS,,^^. 
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Onderzoek van de gevoeligheid van modelmatige berekende penistentie b bet milieu 

De totale atmosferische depositie wordt weergegeven als de som van de atmosferische 

depositie naar het water compartiment Deze totale atmosferische depositie wordt in 

afbeelding 2.6a en 2.6b grafisch weergegeven als functie van respectievelijk de K,,, en de 

dampdruk. 
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Afbeelding 2.6a : Vettiand tussen de dqrasitie en de K,^ 

De droge depositie (DRYDEP,e^J is onafhankelijk van de K̂ ^ (zie formule 20), wat dan 

ook een rechte lijn opleverd. 

De natte depositie (WASHOUT) is gerelateerd aan de K„̂  via 1/Kj.̂ „̂̂ „ (zie formule 21). 

Deze neemt af tot dat de evenredigheidsconstante groter wordt dan de waarde 1/K ,̂̂ t.̂ ,î  

wat tot gevolg heeft dat de natte depositie constant wordt bij een K^, > ~10 .̂ 

De gasabsorptie (GASABS^,J is ook afhankelijk van de K̂ ^ via de K^,^^^ (zie formule 

19). Deze K̂ ^̂ ^̂ ^̂ t̂  wordt echter pas van invloed als deze groter wordt dan kaw ĵ̂ ,,!. wat 

pas het geval is bij een K̂ ^ > 10*. 

De totale depositie wordt tot een K̂ ^ van 10̂  volledig bepaald door de natte depositie. Bij 

een waarde van de K̂ ^ > 10* wordt de totale atmosferische depositie bepaald door de 

gasabsorptie vanuit het lucht compartiment naar het water compartiment 
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Onderzoek van de gevoeligheid van modebnarige berekende penistentie b het milieu 
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Afbeelding 2.6b : Veifoand tussen de depositie en de dampdmlc 

De droge depositie (DRYDEP,g,(^) is gerelateerd aan de dampdruk via de gewichtsfractie 

(FRass,j,o«oi) chemische stof in de lucht die gebonden is aan de aerosol deeltjes (zie formu­

le 20), Deze fractie neemt bij toenemende dampdruk af (na een dampdruk van 10'̂  Pa), 

waardoor dus de droge depositie ook afneemt. 

De natte depositie (WASHOUT) is afhankelijk van de dampdruk via de Kj„^^,(„ en de 

fractie stof die gebonden is aan de aerosol deeltjes FRasŝ ĝ ô  (zie formule 21). Deze 

fi"actie stof die gebonden is aan de aerosol deeltjes is tot een dampdruk van ongeveer 10"̂  

gelijk aan 1, waardoor dus ook de natte depositie tot deze waarde gelijk blijft, en na deze 

waarde gaat afnemen. 

De gasabsorptie (GASABS„t«) is juist afhankelijk van de fi-actie die niet gebonden zit aan 

de aerosol deeltjes. Deze fractie neemt juist toe bij toenemende dampdruk. Bij een damp­

druk groter dan -10'^ Pa wordt de invloed van l/K^^^^ ,̂̂  merkbaar bij de gasabsorptie 

(formule 19). Hierdoor neemt de gasabsorptie na een dampdruk van -10'^ Pa af. 

De totale depositie wordt tot een dampdruk van ~10'̂  Pa bepaald door de droge en natte 

depositie. Na deze waarde wordt zij echter bepaald door de gasabsorptie vanuit de lucht 

naar het water compartiment 
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Oideizoek van de gevoeligheid van modebnatige berekende penutentie b bet milieu 

2.3.5 Sedimentatie 

De massabalans, met betrekking tot de sedimentatie, luidt voor het water comparthnent: 

V«,ter * —snr^ = •EMT'̂ wter " SEDIMENTATION*C„^^ - . . . . (23) 

waarm : V , ^ . = volume compartiment water [m'l 

C . ^ = concentratie b compartiment water [moLro'^ 

I = Ujd [s] 

E M I S „ , = emissie naar conqurtiment water [moLs''] 

SEDIMENTATION = totale sedbnentatie vanuit bet water compartiment [moLs''] 

De totale sedimentatie is de som van de advectieve transportcoëfficient voor de sedimenta­

tie en de diffusieve transportcoëfficient voor adsorptie vanuit het water naar het sediment 

SEDIMENTATION = SED + ADSORB^^ (24) 

waarin : SEDIMENTATION = utale netto sedbnentatie [m.s'']. 

SED = advectieve transportcoëfficient voor sedimentatie [mj ' ' ] . 

ADSORB^ = diffusieve transportcoCfTicient voor de adsoiptie vanuit het water naar het sedimetU [ m j % 

De advectieve transportcoëfficient voor de sedimentatie wordt in Simplebox op de volgen­

de manier geschat : 

SED = 5SD„t« * [FR^ter-sed + i^-^R^t^-sed) * ^«rf * ^O^ollJ ( 2 5 ) 

waarin : SED = transportcoëfficient voor sedbnentatie {m j ' ' ] . 

SED,^ = sedbnentatie snelheid [m,^8'']. 

FR„^. ,^ = volume fractie water b het sediment [-]. 

K p ^ = scdbienl-water partitiecoefficient (Kp^ = Kow*CORG^ lW.Jcg.rf']-

RHO„)i^ = dichtheid van de vaste deeltjes ia bet sediment fkg^yin"']. 
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Onderzoek van de gevoeligheid van modebnatige berekende penistentie b tiet milieu 

De diffusieve transportcoëfficient voor de adsorptie vanuit het water naar het sediment 

wordt in Simplebox als volgt geschat: 

ADSORB 
kws 

sod 
water * kws Bed 

k w s water •f k w s Bed 
* FRdisslvd^f.^^ (26) 

waarin : ADSORB^ 

kws,„ 

FRdisshrd.^ 

= massa transport coefficient voor adsoiptie naar de sedbnent-water bterface [m J ' ' ] . 

= partiele massa transpon coeffïcent van water bij de sedimentrwater bteiface [ m , . ^ ' ' ] . 

= partiele nuusa transport coefficebt van porie-waier bij sediment-water bleiface t % , [ , . . ' ' ' ^ -

= fractie chemische stof dat opgelost zit b bet water [•]. 

Uit het bovenstaande blijkt dat de totale sedimentatie zowel afhankelijk is van de fractie 

stof dat opgelost zit in het water als van de sedimentatiesnelheid. De rest van de termen 

zijn te zien als omrekeningsfactoren. 

Deze totale sedimentatie hangt af van de K^̂ . Dit verband is grafisch weergegeven in af­

beelding 2.7 
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Afbeelding 2.7 : Velband tussen de totale sedbnentatie en de K,^ 

Uit afbeelding 2.7 blijkt dat de sedimentatie constant is tot een K̂ ^ = 10^ en alleen wordt 

bepaald door de adsorptie (zie formule 24). Deze adsorptie wordt bepaald door de fractie 

stof die opgelost zit in het water. Indien de K̂ ^ verder toeneemt gaat de totale sedimen­

tatie toenemen, en wordt alleen nog maar bepaald door de diffusieve transportcoëfficient 

sedimentatie. 
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Onderzoek van de gevoeligheid van modebnatige berekende penistentie b het miUen 

2.3.6 Accumulatie 

Accumulatie is per definitie het ophopen van een bepaalde (schadelijke) stof in het milieu 

of een organisme. De term accumulatie geef dus het proces weer waarbij de aanvoer per 

tijdseenheid groter is dan de afvoer per zelfde tijdseenheid (dus toename van de concen­

tratie in de tijd). 

In Simplebox zijn de volgende twee processen opgenomen als accumulatie : 

- uiüogen vanuit de bodem naar dieper grondwater (leaching). 

- begraving naar dieper gelegen sediment (burial). 

De halfwaardetijden die gelden in grondwater en diep sediment zijn zeer groot Om deze 

reden ziet het model deze twee processen als verwijderings processen. Deze aaimame is 

echter niet geheel in overeenstemming met de werkelijkheid, wat dus in principe een 

tekortkoming van het model is. 

De massabalans, met betrekking tot het uitiogen, luidt voor het bodem compartiment : 

ytodeta * - ^ ^ f ^ = •ESf-T.̂ ixKton " -Z^C^i^dem*^iodent " • • • - < 2 7 ) 

waarin : V,„^ = volume compartiment bodem [m ]̂ 

C^,^ = concentratie b compartiment bodem [moLm'^] 

t = tijd (s] 

EMIS^,^, = emissie naar compartiment bodem [moLs''] 

LEACH^^ = uitlogbg vanuit de lx>dem naar diep grondwater [moLs''] 

De transportcoëfficient voor het uitlogen vanuit de bodem naar hel diepere grondwater 

wordt in Simplebox als volgt geschat: 

waarin : LEACHt.^^ = massa transport coefficient voor uitlogen vanuit de tx>dem tm,,,,,,,,.»''!-

RAIN,„ = neenlaghoeveelheid [m^„j" ' ] . 

FRACmf^,^ = fnctie regenwater dat bfïltreert b de bodem. 

F R „ , iiirtM = volume fractie water b het bodem compartimenL 

FR^^4n-*ii = volume fractie lucht b bet bodem compartiment. 

Kpt,,^ = txxlem-water partitiecoefficient H.,,''Himi.,'']-

RHO-ud = dichtheid van de vaste deeltjes b het sedbicnt [kg.^m"']. 
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De bodem-water partitiecoefficient wordt als volgt geschat: 

KPbodea = K O ^ * ^O^Sfbodem <29) 

waarin : K p ^ a = bodem>water partitiecoefficient n,^,-kff\, ,„1. 

K ^ = octanol-water partitiecoeffkiem [-]. 

Com̂ T-t— = organisch koobtofgetialte b de lx>dem [-]. 

De massabalans, met betrekking tot de begraving naar diep sediment, luidt voor het 

sediment compartiment: 

V„«, • - % ^ = - BÜRIAL^^*C,^ - . . . . (30) 

waarm : V ^ = volume compartiment sedbnent [m'] 

C ^ = concentratie b compartiment sediment [moLm'^] 

t = tijd [s] 

BURIAL^ = tiegravbg naar het diep sediment [moLs''] 

De begraving naar het diepere sediment is te zien als de sedimentatie snelheid minus de 

resuspensie snelheid. Dit is dus de netto sedimentatie, welke is geschat op 0.15 mm per 

jaar . 

BÜRIAL^^ = SED^ t̂e " RSSUSP^ate = 0.15 (31) 

waarin : BURIAL^ = massa transport coefficient voor begravbg naar dieper sedbnent [ m , ^ ' ' ] . 

SED,^ = sedbienlatie snelheid vanuit het water naar het sedbnem [ m . ^ ' ' ] . 

RESUSP,^ = resuspensie sneDtekl vanuit het sedbnent naar het water [ m , ^ ' ' ] . 

0.15 = netto sedbnentatie [mm.jaar']. 

De totale accumulatie wordt dan : 

ACCUMULATIE = LEACĤ ^̂ ,,̂ ^ + BURIAL^^ (32) 

Deze formule voor de totale accumulatie is hangt dus af van de K^, wat grafisch weer­

gegeven is in afbeelding 2.8 
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transportcoëff. [ni.s-1] 

1E-6r 
lE-7 
1E-8r 
1E-9r 

4 6 
Kow (log) 

BURIALaed. l-EACHbodem Totale ACCUMULATiE 

Afbeelding 2.8 i Veiband tussen de accumulatie en de K ^ 

De uiüoging naar het diepe grondwater is via de Kpbod̂  geheel evenredig met de K̂ ^ (zie 

formule 29). De begraving is echter onafhankelijk van de K^ (formule 31). In afbeelding 

2.8 kan men dan ook zien dat zolang het proces van uitioging belangrijker is dan het 

proces van begraving, de accumulatie tot een K̂ ^ van 10̂  bijna evenredig is met de uiüo­

ging vanuit de bodem naar het grondwater. Bij een grotere K^ wordt de accumulatie 

echter volledig bepaald door de begraving naar het diepere gelegen sediment. 
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2.4 Uitbreiding Simplebox tot het multi-schalen model 3scalbox 

Dit persistentie gevoeligheidsonderzoek is niet uitgevoerd met het hierboven beschreven 

Simplebox, maar echter met de drie schalen variant 3scalbox van Simplebox. 

EMISSIE 

OOtmHEMTAL 

Afbeelding 2.9 : Schema van het 3 schalen model 3scalt>ox 

Het Bscalbox model is in principe te zien als drie in elkaar gebouwde Simpleboxen (zie 

afbeelding 2,9). Hierdoor verkrijgt men een box die bestaat uit drie schalen: de biimen (re­

gionale), de midden (continentale) en de buiten (globale) schaal. De biimen en midden 

schaal worden gezien als open systemen waardoor transport van de ene schaal naar de 

andere schaal kan plaatsvinden via de lucht en water fase. Echter de buiten schaal wordt 

als een gesloten systeem beschouwd. Om dit te bereiken is de verblijftijd %iiua op 'onein­

dig' gesteld en de importb„ii„ op nul gesteld.. 

In een aantal opzichten wijkt de rekenprocedure in 3scalbox echter af met de gehanteerde 

rekenprocedure in Simplebox. In Simplebox zijn er aparte compartimenten gedefinieerd 

voor gesuspendeerde deeltjes en biota. In 3scalbox zijn er echter geen aparte compartimen­

ten hiervoor gedefinieerd omdat er van uit wordt gegaan dat de gesuspendeerde deeltjes en 

de biota in evenwicht zijn met de water fase. Het gevolg hiervan is dat er in 3scalbox met 

een buikconcentratie voor het water compartiment wordt gerekend. 

De persistentie in dit gevoeligheid onderzoek is gedefinieerd als weergegeven in formule 

(1)-
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3 Methodiek 

3.1 Algemeen 

Het doel van dit onderzoek was om te bekijken hoe gevoelig de persistentie van een stof 

in het milieu is voor waarden van de K^, de dampdruk en de pseudo eerste orde afbraak­

constante. Deze persistentie is te beschouwen als een functie van de omzettingssnelheid 

(halfwaardetijd) van een stof in de verschillende milieu-compartimenten en de transport-

snelheden van deze stof mssen de verschillende compartimenten. Als variabelen in dit 

gevoeligheidsonderzoek worden de octanol-water partitiecoefficient (K ,̂̂ ), de dampdruk en 

de totale pseudo eerste orde afbraakconstante in water genomen. Voor een 13-tal halfwaar­

detijden werd de persistentie tegen de K̂ ^ en dampdruk uitgezet. Het hierdoor verkregen 

oppervlak noemen we het gevoeligheidsoppervlak. 

3.2 Programma opbouw 3scalbox 

Zoals eerder is vermeld, is dit gevoeligheidsonderzoek uitgevoerd met een 3 schalen 

variant van Simplebox. Het prototype van de 3 schalen versie van Simplebox was aanwe­

zig bij het RIVM als de Lotus-123 file 3scale02.wkl (23-06-93). Deze file is om prakti­

sche redenen geconverteerd naar het spreadsheet programma Microsoft* Excel 4.0, en 

heeft hierna de naam 3scalbox.xls gekregen. Een van de verschillen tussen de uiteindelijke 

laatste versie van 3scalbox,xls (01-03-94) en 3scale02.wkl is dat er enkele foutjes opge­

spoord en verbeterd zijn en dat de weergave van de parameters verduidelijkt is. Echter het 

grootste verschil is dat er in 3scalbox voor gezorgd is dat het mogelijk is om level 4 

berekeningen geautomatiseerd te laten uitvoeren. Deze level 4 berekeningen onderscheiden 

zich van de (steady state) level 3 berekeningen doordat ze naast spreadsheet georiënteerde 

berekeningen een extern integratieprogramma nodig hebben om de verkregen differentiaal 

vergelijkingen op te lossen. Het integratieprogramma wat door 3scalbox hiervoor wordt ge­

bruikt is FAME, dat ontwikkeld is bij het RIVM [13]. 

Een (vervelende) bijkomstigheid van het gebruik van een integratieprogramma is dat de 

rekentijd (enorm) toeneemt De benodigde rekentijd, met een 80486DX2 66MHz computer, 

varieerde in dit onderzoek van 3 minuten tot een meer dan een dag. 
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En aangezien dat voor elk gevoeligheidsoppervlak deze level 4 berekening eigenlijk 600 

maal diende te worden uitgevoerd, is besloten om het rekengedeelte van 3scalbox te 

'automatiseren', In dit kader is een automatiserings routine geschreven in Microsoft* Excel, 

waardoor Bscalbox de mogelijkheid krijgt om een groot aantal berekeningen nonstop uit te 

voeren. Deze automatiserings routine is opgebouwd uit een invoertabel (voor de para­

meters waarmee de berekeningen uitgevoerd dienen te worden), een uitvoertabel (voor de 

gevraagde resultaten van de berekeningen) en een lotus-123 macro (de programmamiu' 

voor het uitvoeren van de routine). Deze-lotus-123-macro, welke opgenomen is als appen­

dix A, is te starten met de toetsencombinatie CTRL-A. 

3.3 Modelberekeningen 

3scalbox is een model dat ontworpen is voor het uitvoeren van milieuchemische boxmodel 

berekeningen aan iedere willekeurige stof. De stofeigenschappen van de desbetreffende 

stof kunnen in het invoergedeelte van de spreadsheet file Bscalbox ingevuld worden. In dit 

invoergedeelte van Bscalbox, dat opgenomen is als appendix B, is het mogelijk om gege­

vens op te geven over specifieke stofeigenschappen, milieu eigenschappen, emissie gege­

vens en transformatie/transport gegevens. Deze invoergegevens zijn alle voorzien met een 

(D) of een (A). De (D) staat voor definitie parameters. Deze definitie parameters bepalen 

te samen de massabalans vergelijkingen voor de verschillende compartimenten. De model­

berekeningen kurmen rüet zonder een waarde voor deze definitie parameters uitgevoerd 

worden. De (A) staat voor hulp variabele welke alleen maar gebruikt worden om de defini­

tie parameters te schatten. Tevens zijn verticaal de kolommen user, form en used te 

vinden. De kolom user kan door de modelleur ingevuld worden met invoerparameters. De 

kolom form bevat de waarde die Bscalbox schat op grond van (eerder) ingevoerde gege­

vens. De used kolom bevat de uiteindelijke waarden (in de juiste eenheid). In principe zijn 

dit de schattingswaarden of er moet een waarde in de user kolom door de gebruiker zijn 

ingevuld, waarmee Bscalbox de modelberekeningen gaat uitvoeren. 

Aangezien dit gevoeligheidsonderzoek is uitgevoerd met behulp van de hypothetische stof 

'hypothetical', zijn in de meeste gevallen de waarden geaccepteerd die geschat werden door 

Bscalebox (zie appendix B). 
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Om de invloed op de door Bscalbox berekende persistentie van een stof te bepalen werden 

de partitie eigenschappen K̂ ^ en dampdruk en de totale pseudo eerste orde afbraakconstan­

te met de volgende range gevarieerd: 

- K^ : range IO' - 10" (in 15 stappen) 

- Dampdruk [Pa] : range 10'' - 10* Pa (in 25 stappen) 

- Halflife^rt ,̂̂  : range 10"̂  - 10* dagen (in 13 stappen) 

De totale pseudo eerste orde afbraakconstante voor het water compartiment is via formule 

(9) dh-ekt te beïnvloeden door de halflife ,^^^^. 

Het uitgangspunt was om de K̂ ^ vanaf 10° en de halflife,e«w.ter vanaf 10'̂  dag mee te 

nemen in dit gevoeligheidsonderzoek, maar deze betreffende berekeningen veroorzaakten 

te veel 'stijfheid' bij de gebruikte externe integrator. De FAME integrator bleek dus voor 

deze berekeningen niet echt geschikt Gezien het feit dat er geen geschikte andere integra­

tieroutine voor handen was is maar besloten om de range van de K^, en de halflife,eftw.ter 

aan te passen. 

Nadat de juiste getallen in het automatisering invoergedeelte ingevuld zijn, wordt de 

berekening gestart CTRL-A. Hierbij wordt de lotus-123 macro (zie appendix A) uitge­

voerd, waarbij het spreadsheet allereerst doorgerekend wordt door de rekenroutines van 

Excel. Dit resulteert in een steady state resultaten tabel (zie appendix C), waarin de 

belangrijkste invoergegevens en gegevens over de stofstromen staan. Hierna wordt vanuit 

het spreadsheet de externe integrator FAME opgestart. Deze integrator geeft als resultaat 

een tabel waarin over een tijdsduur van 100 jaar, met stappen van een jaar het percentage 

stof wat op de desbetreffende tijd aanwezig is. Deze waarden worden vervolgens ingelezen 

in een tabel binnen het spreadsheet, waarna een concentratie-tijds profiel wordt verkregen 

zoals weergegeven in afbeelding 3.1. 

Uit deze verkregen tabel wordt de persistentie bepaald op de tijdstippen 5, 10, 25 en 50 

jaar na beëindigen van de emissie. Nadat deze waarden ingevuld zijn in het automati­

serings uitvoergedeelte wordt zowel de verkregen steady state resultaten tabel, alsmede de 

concentratie-tijd tabel opgeslagen als ASCII-file (respectievelijk RES#ixxx.PRN en 

INT#ixxx.PRN). 

r 
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PBISSTEHTE K K K t O t G mivv. SSCUBCSC 

20 30 40 60 

Tkn«(y) 

_ 

60 70 80 

»—Totoi 

100 

Afbeelding 3.1 : Concentratie-tijds piofiel veikregen door externe mtegratie b 3scall>ox. 

Hierna gaat de lotus-123 macro verder met de volgende berekening. Voor 13 verschillende 

halfwaardetijden met elk 375 (15 K̂ ^ * 25 dampdruk waarden) berekeningen is deze 

macro-routme uitgevoerd. Voor elke waarde van de halfwaardetijd is op deze manier een 

spreadsheet verkregen. De fUenamen die gegeven zijn aan elke spreadsheet versie, die met 

elkaar verschillen in de gehanteerde halfwaardetijd, zijn te vinden in onderstaande tabel. 

Halfwaardetijd [dagen] 
10' 

5.5*10' 

Itf 

5.5*l(f 

10' 

5.5» 10' 

Itf 

5.5*10* 

Itf 

5.5* Itf 

10* 

5.5*10* 

Itf 

Naam spreadsheet-file 
PERSIS_CJ£LS 

PERSIS_PJCLS 

PERSIS_E-XLS 

PERSIS_PXLS 

PERSIS.GJCLS 

PERSIS_HJCLS 

PERSIS_LXLS 

PERSISJJCLS 

PERSIS_KJCLS 

PERSIS_LXLS 

PERSIS_MJ£LS 

PERSISJJJCLS 

PHRSIS O.XI„S 
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4 Resultaten en diskussie 

4.1 Gevoeligheidsoppervlakken 

De verkregen waarden voor de persistentie in % na 5 jaar (zie appendix D) voor elk van 

de halfwaardetijden zijn uitgezet in een 3D-surface figuur welke gemaakt zijn met Micro­

soft* Excel 4.0. De persistentie is hierbij op de lineaire z-as uitgezet 

Hr i tounMidMn 1E.01 (PERS8_CJCL6) t m m m n m p V » &5C-01 (PERSIS.DJCLS) 

P m u m t r a P4 

OHVi*i*(tDg} 

Ka. 94) 

HitlwairdMif] Mn IE4OO (PERSIS.EJOS) hWlwMiMi)l VMi S.SE4OO (PERSIS_F.XLS) 

W 

K«>(kgl 
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HMvaarMj l vsn 1E*01 (PERSIS.QJOS) W i N M i M i i l v m &SE4OI (PERStS_HXLQ 

m m 

K B - « 4 

HdtourdMijl vm lË-tOZ (PERSISJ.XLS) HaAwaarcMfl v«i S.SE«02 {PEnSIS_:J.XLS) 

C*t 

Knapiq] 

« 

Dwnpduk(lao) 

KHffog) 

DKvd«k(toa) 

HaHwaanMid van 1Ë->«3 (PERS)S_K.XLS} Hritawnteift v w SLSE+OS { P E R S I S . U O ^ 

PmtaMntoW 

KM^ogt 
Ompdukflss) 
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Htf«Md««f l vw 1E«04 (PERSIS^kULS) Hri)waw(Mil Mn 9.5E*04 (PERSIS_MX1£} 

m 

K M ( M Ka*ta» 

HriteMttoÜrl v w 1E.»0S (PERSIS^OJa.S) 

(%l 

DBnv(»wk(lsB) 
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4.2 Interpretatie van het gevoeligheidsoppervlak bij t,;2= ̂ ^^^ dagen 

Hafwaaidst^d van 1 E«03 (PERSIS.KJtLS) 

4)D3 

Uj»! 

Afbeeldiag 4.1 : Gevoeligheidsoppervlak bij een halfwaardetijd van 1000 d. 

De bijbehorende persistentiewaarden van dit gevoeligheidsoppervlak bij een halfwaardetijd 

van 1000 dagen (PERSIS_K,XLS) zijn te vmden in bijlage D. Om dit gevoeligheidsopper­

vlak goed te kunnen verklaren, volgt hieronder de interpretatie van de 5 karakteristieke lij­

nen uit dit gevoeligheidsoppervlak. 

1. De persistentie als functie van de dampdruk bij een vaste waarde van de K„̂ = 10̂  ver­

loopt als volgt: 

Persistentie (%) 

lOOr 

80 

60 

40 

20 

'98% »«m 
(Iwileo tdauQ 

J I I I I I L. 

96%b3dÈ 

QnbatdmaQ 
I • t • * 

- 6 - 4 - 2 0 2 4 
Dampdruk (log) 

Afbeelding 4.2 : Veiband lussen de dampdruk en penistentie 
(bij een IC^ van liy) 
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De Stof wordt in het water compartiment van de binnen schaal geëmitteerd. Bij een lage 

waarde van de dampdruk is er vrijwel geen vervluchtiging. De sedimentatie snelheid is 

relatief laag, dus er vindt vrijwel geen sedimentatie plaats. De stof kan dus alleen ver­

dwijnen uit dit compartiment door transport via of degradatie in het water compar­

timent Omdat de halfwaardetijd (in de orde van 10̂  dag) relatief hoog is, vindt er trans­

port van de stof via de waterfase naar de buiten schaal plaats. In het water compar­

timent van de buiten schaal vindt tenslotte de afbraak plaats. Door de hoge halfwaar­

detijd gaat dit echter zeer langzaam, waardoor er een vrij hoge persistentie (-28 %) ge­

vonden wordt. 

Bij een toenemende dampdruk neemt de vervluchtiging echter toe (zie afbeelding 2.5). 

Daarentegen neemt de atmosferische depositie naarmate de dampdruk groter wordt af 

(zie afbeelding 2.6). Hierdoor zal er in belangrijke mate export plaatsvinden via het 

lucht compartiment naar de buiten schaal. Aangezien dat er vrijwel geen atmosferische 

depositie plaatsvindt, zal de stof hier alleen maar verwijderd kunnen worden door 

afbraak. Omdat de afbraak constante in het lucht compartiment (in de orde van 10̂  dag) 

vrij hoog is, vindt de afbraak snel plaats. Hierdoor wordt bij een dampdruk > 10̂  Pa de 

persistentie nihil. 

2. De persistentie als functie van de K̂ ^ bij een vaste waarde van de dampdruk van 10̂  

Pa verloopt als volgt : 

Persistentie (%) 
100 

5 6 
Kow (log) 

Afbeelding 4.3 : Veiband nissen de K^ en persistentie 
(bij dampdruk = 10* Pa) 
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Bij een dampdruk van 10* Pa en een lage waarde van de K„ is de vervluchtiging groot 

waardoor de stof naar het lucht compartiment van de buiten schaal wordt getranspor­

teerd. Hierin vindt de afbraak relatief snel plaats, met als gevolg dat er vrijwel geen 

persistentie is. Indien de K̂ ^ groter wordt dan 10̂  neemt de vervluchtiging af (zie 

afbeelding 2.5), waardoor zich meer stof in het water compartiment gaat ophouden. 

Tevens neemt hierbij de neiging van sedimentatie sterk toe (zie afbeelding 2.7). Aange­

zien de degradatie in het sediment bij toenemende K^ zeer langzaam verloop (halfwaar­

detijd ~ 10̂  dag), neemt ook de accumulatie door de lange verblijftijd sterk toe. Dit alles 

leidt er toe dat de persistentie bij toenemende K̂ ^ sterk toeneemt. 

3, De persistentie als functie van de K̂ ^ bij een vaste waarde van de dampdruk van 10"* 

Pa verloopt hier als volgt: 

Persl! 
100 

80 

60 

40 

20 

0. 

tsntia [%) 

/ ^ 

/ 

- / 

(bdtcDKhul) 

ï 4 5 6 7 8 
Kow (log) 

Afbeelding 4.4 : Veifoand tussen de K„ en de penistentie 
(bij dampdnik = 10** Pa) 

Zoals eerder vermeld bevindt de stof bij een K^, van 10̂  zich in het water compar­

timent van de buiten schaal. Door de vrij hoge halfwaardetijd in het water comparti­

ment, is de persistentie hier relatief hoog. Bij een K̂ ,̂  van 10* tot 10* neemt de sedi­

mentatie toe, waardoor er minder export plaatsvindt via de waterfase naar de overige 

schalen. Aangezien de afbraak constante in het sediment zeer langzaam verloopt, neemt 

de persistentie sterk toe. Na een K̂ ^ van 10* bevindt zich vrijwel alles in het sediment, 

waardoor de accumulatie sterk toeneemt (bij Ko»= 10' - 96% accumulatie). Hierdoor vrij­

wel geen afbraak, met als gevolg een zeer hoge persistentie. 
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4. De persistentie als functie van de K^, bij een vaste waarde van de dampdruk van 10*̂  

Pa verloopt als volgt : 

Persistentie [%) 

100 

5 6 7 8 
Kow (log) 

Afbeelding 4.5 : Veiband tussen de K „ en de penistentie 
(bij dampdnik = 10"' Pa) 

Bij een dampdruk van 10*̂  Pa en een K̂ ^ van 10̂  bevindt de stof zich bijna geheel in 

het water compartiment van de buiten schaal. Als nu de K̂ ,̂  groter wordt, zal de ver­

vluchtiging toenemen (zie afbeelding 2.5). Hierdoor zal door atmosferische depositie 

transport plaatsvinden naar het bodem compartiment Aangezien de halfwaardetijd voor 

de degradatie in de bodem zeer groot is (in de orde van 10̂  dag), zal de persistentie 

sterk toenemen. Na een K„̂  van '-10^ wordt het proces van sedimentatie belangrijker dan 

het proces van atmosferische depositie. Aangezien de halfwaardetijd voor de degrdatie 

in het sediment iets kleiner is dan die in de bodem, zal de persistentie is kleiner wor-

den.snel stijgt. Als nu de sedimentatie zo groot wordt dat bijna al de stof via sedimen­

tatie in het sediment terechtkomt, zal de persistentie weer sterk gaan toenemen. Tevens 

neemt de accumulatie toe (zie afbeelding 2.8). 
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5. De persistentie als functie van de dampdruk bij een vaste waarde van de K,,̂  van 10̂  

ziet er als volgt uit: 

Persistentie (%) 

100 

60%lxx)cm 

£S%wttM 

99«ludX 

* • » • ' 

- 6 - 4 - 2 0 2 4 
Dampdruk (log) 

Afbeelding 4.5 : Veiband tussen de dampdiuk en penistentie 
0)ij een K „ van Itf) 

Bij een dampdruk van 10'̂  Pa en een K̂ ^ van 10̂  bevindt de stof zich voor 25% in het 

water en voor 75% in het sediment. Door de relatief hoge afbraak halfwaardetijden die 

iner gelden, is de persistentie hoog. Als nu de dampdruk groter wordt, neemt de vluch­

tigheid toe (zie afbeelding 2.5). Hierdoor komt een gedeelte van de stof door atmosferi­

sche depositie terecht in het bodem compartiment. Aangezien de afbraak halfwaardetijd 

van het bodem compartiment hoog is (in de orde van 10̂  jaar) neemt de persistentie toe. 

Echter bij verdere toename van de dampdruk neemt de atmosferische depositie snelheid 

(zie afbeelding 2,6) af en de vluchtigheid toe, waardoor de stof steeds meer naar het 

buiten compartiment getransporteerd wordt door export via de lucht. Hierdoor neemt de 

persistentie sterk af. 

Het zal wel duidelijk zijn dat de processen die hierbij spelen elkaar beïnvloeden, en dat 

het zeer moeilijk is om een gedetailleerde verklaring te geven over het precieze verloop 

van de gevonden lijnen. 
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4.3 Extrapolatie naar andere halfwaardetijden 

Nu het gevoeligheidsoppervlak bij de halfwaardetijd van 1000 dagen is geïnterpreteerd is 

het mogelijk om dit te extrapoleren naar de andere verkregen gevoeligheidsoppervlakken. 

Hierbij zijn vijf punten uit het gevoeligheidsoppervlak van 1000 dagen genomen. Deze vijf 

punten zijn als zwarte stippen aangegeven in afbeelding 4.1, de bijbehorende waarden voor 

de K^ en de dampdruk en de henry constante [Pa,m'.mor*] zijn in onderstaande tabel 

weergegeven : 

1. 

2. 

3. 

4. 

5. 

Dampdruk |Pa| 

lE-06 

lE-06 

lE-01 

lE+04 

lE+04 

K. 

lE-i-04 

lE+06 

lE+06 

lE+04 

lE+06 

H lPa.mlmor'j 

l,0E-02 

8.6E+00 

2,7E+05 

l.OE+08 

2.7E-I-10 

In afbeelding 4.6 is het verband tussen de persistentie en de halfwaardetijd bij deze vijf 

combinatie's weergegeven. 

Persistentie [%] 
100 

1e-1 leO 1e1 1e2 leS 1e4 
Halfwaardetijd In water [dag] 

1e5 

[)ampdruk-i1E-06 
Kow«1E+04 

Dampdruk-lE-06 
Kow-IE+06 

Dampdruk» 1E-01 
K0W-IE4O6 

" • " 
Dampdruk-lE+04 

K0W-IE4O4 
- B -

Dampdnik» 1E+04 
Kow-lE-f06 

Afbeeidlng 4.6 : Het veiband tussen de penistentie en de halfwaardetijd. 
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Uit afbeelding 4.6 blijkt dat naarmate de halfwaardetijd toeneemt, de persistentie ook 

toeneemt De persistentie is nihil tot een halfwaardetijd van ongeveer 10" dag, ongeacht de 

gekozen combinatie van K̂ ^ en de dampdruk. Dit komt omdat hierbij de degradatie zo 

snel gaat dat de stof nagenoeg geen kans krijgt om zich te verspreiden. Bij een 

toenemende halfwaardetijd zal de degradatiesnelheid afnemen, waardoor de verblijftijd van 

een stof in een bepaald compartiment toeneemt, en zal afhankelijk van de gekozen 

waarden voor de K^ en de dampdruk de persistentie gaan toenemen. 

De interpretatie van de verschillende lijnen gaat op dezelfde manier als die van het 

gevoeligheidsoppervlak bij tĵ j = 1000 dagen (zie hoofdstuk 4.2). Als voorbeeld zal hier de 

combinatie van een dampdruk van 10* Pa en een K̂ ^ van 10* uitgewerkt worden. Hierbij 

bevindt de stof zich geheel in het water compartiment Bij toenemende halfwaardetijd 

neemt de verblijftijd toe, waardoor in dit geval de kans op sedimentatie sterk toeneemt 

Hierdoor neemt bij toenemende halfwaardetijd de persistentie sterk toe. 

De combinatie van een dampdruk van 10* Pa en een K̂ ^ van 10* wijkt echter van deze 

interpretatie af omdat de stof zich geheel bevindt in het lucht compartiment. Bij afbraak in 

het luchtcompartiment is er van uit gegaan dat deze afbraakconstante onafhankelijk is van 

de gekozen halfwaardetijd in water, waardoor de halfwaardetijd niet van invloed is op de 

persistentie. 

In het algemeen geldt dat naarmate de halfwaardetijd toeneemt, de invloed van vervluchti­

ging, atmosferische depositie en accumulatie steeds groter wordt. Dit komt omdat de 

beschikbare tijd dat deze processen kunnen plaatsvinden groter wordt, omdat de afbraak 

steeds langzamer gaat verlopen. Hierdoor zal dus naarmate de halfwaardetijd toeneemt de 

persistentie toenemen. Welk proces optreedt is uiteraard afhankelijk van de geldende 

waarde van de K̂ ^ en de dampdruk. 

Tenslotte blijkt uit afbeelding 4.6 dat uitgezonderd bij de combinatie met een K^̂  van 10* 

en een dampdruk van 10"* Pa, de persistentie niet meer zichtbaar wordt beïnvloed door een 

halfwaardetijd groter dan « 10̂  dag. De verblijftijd is hier zo groot, dat de versprijding van 

de stof sterk de overhand heeft. 
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5 Conclusies 

De berekeningen die met het 3 schalen model Bscalbox zijn uitgevoerd, geven aan dat de 

verwachte persistentie in het totale milieu sterk afhangt van de gekozen waarde voor de 

octanol-water partitiecoefficient (K^w), de dampdruk en de pseudo eerste orde afbraakcon­

stante. 

Het gevoeligheidsoppervlak dat verkregen is bij een halfwaardetijd in water van 10*̂  dag, 

laat zien dat de persistentie nihil is tot een K^ van 10̂  (onafhankelijk de waarde van de 

dampdruk). Bij een hogere waarde van de K̂ ^ neemt de persistentie echter sterk toe, dit 

wordt veroorzaakt doordat bij toenemende waarde van K^ de sedimentatie sterk toeneemt, 

waardoor dus de persistentie sterk toeneemt. Bij een lage waarde van de dampdruk bevindt 

de stof zich geheel in het water compartiment van de buiten schaal. Daarentegen zal bij 

een hoge waarde van de dampdruk de stof zich geheel in het lucht compartiment van de 

buiten schaal bevinden. 

Als nu de halfwaardetijd voor de afbraak in water groter wordt, zal de afbraak langzamer 

gaan verlopen waardoor er relatief meer tijd voor de chemische stof vrij komt om zich via 

transport naar andere compartimenten te verplaatsen. Kortom, de vervluchtiging, de atmos­

ferische depositie en accumulatie worden belangrijker. Afhankelijk van de octanol-water 

partitiecoefficient (K^ )̂ en de dampdruk zal één of meer van deze processen gaan toene­

men. Indien nu transport naar het bodem of sediment compartiment zal plaatsvinden, zal 

de persistentie sterk toenemen omdat de halfwaardetijd voor afbraak hier zeer groot zijn. 

Echter bij een dampdruk die groter is dan 10̂  Pa zal de persistentie niet hoger worden bij 

toenemende halfwaardetijd, omdat de afbraak in lucht niet afiiankelijk is van de gekozen 

halfwaardetijd in water. 

Het blijkt echter zeer moeilijk om de stofstomen in detail te verklaren, dit wordt vooral 

veroorzaakt omdat de verschillende transport processen elkaar beïnvloeden. 
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6 Aanbevelingen 

1. Aangezien dat de gebruikte externe integrator zeer lange rekentijden nodig heeft bij 

modelberekeningen met een octanol-water partitiecoefficient'kleiner dan 10̂  en een 

halfwaardetijd in water kleiner dan 10"̂  dag, is het aan te bevelen om een andere 

integrator routine te gebruiken c,q. te ontwikkelen. 

2. Het is ook aan te bevelen om na te gaan of er geen verband moet worden aangenomen 

tussen de degradatie constante in lucht en de degradatie constante in water. Dit omdat 

het niet waarschijnlijk lijkt dat een stof die zeer moeilijk in water wordt afgebroken, 

ook meer moeite zal ondervinden bij de afbraak in het lucht compartiment 

3. Ten behoeve van het project "Ontwikkeling van een QSAR-systeem voor de 

voorspelling van de eliminatie van chemicaliën in het milieu" dat wordt uitgevoerd op 

de Universiteit van Amsterdam is het aan te bevelen om voor meerdere waarden van 

de KQ^ en dampdruk het verband uit te zetten tussen de persistentie en de 

halfwaardetijd in water. 
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Appendix A Automatiserings macro 

\AatomaUc 

liet C0UNTER.1) 

(for COUNTER3TART^TOP3TEPJ.OOP) 

(blank SC$9) 

(bbtnk ttCMO] 

{bhmk SC$142) 

(blank SCG$178} 

(bbmk $ 0 0 1 7 8 } 

(bboik $DO$S} 

(bUnk $D0S6} 

/feoLOOP.DAT-y 

ffeoINTEGR-BAT-y 

{home}{goto}DBl~ 

zet teller op 1 bij starten van automatisctie berekenbg. 

roep de routme LOC^ aan, met een waarde voor teller, start, 

stop en herhaal deze k>op stop-start keer. 

na afloop van de looproutme de inhoud cel 09 wissen. 

na afloop van de looprouiine de inhoud cel CIO wissen, 

na afloop van de looproutine de bhoud cel C142 wissen, 

na afloop van loopioulme de bhoud cel CG178 wisseiL 

na afloop van looproutme de inhotid cel CH178 wissen, 

na afloop van de boproutme de tnboud cel DOS wissen, 

na afloop van de boproutbe de blioud cel D06 wisseiL 

na afloop de MSDOS-file LOOP.DAT verwijderen, 

na afloop de MSDOS-file INTEGR.BAT verwijderen, 

ga met de cunor naar cel DBI. 

\LOOP 

{wbdowsofT} 

{put TIME,0,COUNTER+l^nowl 

(let $C$9^vk)okup(COUNTER.AUT0_INTABEL.l)l 

(let $C$10^vbokup(COUNTER,AUTO_INTABEL.2)) 

(let $C$142^vlookupCCOUNTER,AUTO_INTABEL^)) 

(let $DO$5,cellCcontents"4X)3)&iext(COUNTER."0")&"PRN") 

{let $DO$6.cellCconlenls" JX)4)&textCCOUNTER,"0")&"PRN") 

{let CG178,STOP-START+l) 

{let CH178.CX)UNTER-START+1) 

{[et$AZ$10,$DO$6} 

{let $CG$150.$DO$6) 

(let$CG$153,$DO$51 

4>fl,OOP.DAT-n(esc)LOOP.DAT-agq 

{calc) 

MmiCF-CF-l-

AlmmCF- 1-CNST~RES~ 

MRES-CSS-

{calc) 

^pomlO-mr240-ouqq 

^fINTEGR.B AT-n{ esc} INTEGR.BAT~agq 

*f3SCALINT.SCN~rr{esclSCENAR101-agq 

: schakelt het vervenbgsscreen uiL 

: zet de tijd (begbtijd lieiekenbg) b de uitvoertatiel. 

: z a de juiste waarde van de Kow b cel C9. 

: zet de juiste waarde van de dampdnik b eet CIO. 

: zet de juiste waarde van de halfwaardetijd b cel C142. 

: foimuleer een unieke Hlenaam en zet deze b cel DOS. 

: foimuleer een unieke fïlenaam en zet deze b cel D06. 

zet totaal aantal berekenbgen b CG178 Q.OOP.DAl). 

zet nummer van huidige txrekenbg b CH178. 

. zet de bhoud van cel D06 b de resuluten tatxl. 

; zet de bhoud van cel IX)6 b cel CGISOL 

: zet de bhoud van cel DOS b cel CG1S3. 

: kopieer de bhoud van LOOP.DAT naar de MSDOS-file 

LOOP.DAT 

reken de sheet door. 

bveiteer de matrix CF. 

veimenigvuldigd matrix CF-I met matrix CNST. 

transponeer de matrix RES naar matrix CSS. 

bereken de sheet nogmaals door. 

printer optbns. 

kopieer de bhoud van INTEGR.DAT naar de 

MSDOS-file INTEGR.DAT 

kopieer de bhoud van SCENARIOl naar de MSDOS-fQe 

3SCALINT.SCN Oio4ig voor de btegratie routine). 

i r 

file:///AatomaUc
file:///LOOP
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yt>f3SCALINT.SET~iT{esclSErnNGS~agq 

{system "INTEGR"} 

{golo)DYNOUTPUT-{d 14}-

A B I N T E G R A T D A T A -

/TmlNTEGRATJiAT-

/re{r9}-

/cLEGEND-LEGENDS-

* f 

RES#yxxxPRN 

~rr{ esc }SSOinPUT-agq 

* f 

INT#yxxxPRN 

-ir{esc}DYNOUTPUT-agq 

{put "nME.l.COUNTER+l^now} 

{put OU'IPUT_AUTOMATIC,0,CX)UNTERJXÏ6} 

{put OU11>UT_AUTOMATIC,l.COUNTER,C9} 

{put OUTPUT_AUTOMATIC^.COUNTER.CI0} 

(put OUTPUT_AUTOMATIC.3.COUNTER,CI42} 

(put OUTPUT_AUTOMATIC,4.COUNTER.CW7iyCW66*100} 

(put OUTPUT_AUTOMATIC,5.COUNTER.CX7iyCX66*100) 

{put OUTPUT_AUTOMAT1C.6.COUNTER,CY71/CY66*I001 

(put O U T P U T _ A U T O M A T I C . 7 , C O U N T E R , C 2 7 1 A : Z 6 6 * I O O } 

{put O U T P U T _ A U T O M A T I C . 8 . C O U N T E R , C W 7 6 / C W 6 6 * 1 0 0 } 

{put OUTPUT_AUTOMATIC,9,COUNTER,CX76yCX66*100} 

{put O U T P U T _ A U T O M A T I C , 1 0 . C O U N T E R , C Y 7 6 / C Y 6 6 * 100} 

{putOUTPUT_AUTOMATlC.ll.COUNTER.CZ76/CZ66*100} 

{put 0 U T P U T _ A U T 0 M A T I C , 1 2 . C X ) U N T E R . C W 9 1 A : W 6 6 * 100) 

{put OU'n>UT_AUTOMATIC,13.COUNTER,CX91/0X66* 100) 

(put 0 U T P U T _ A U T 0 M A T I C . 1 4 . C 0 U N T E R , C Y 9 1 / C Y 6 6 * 100} 

(put O U T P U T _ A U T O M A T I C , 1 5 . C O U N T E R . C Z 9 1 / C Z 6 6 * 1 0 0 } 

(put 0 U T P U T _ A U T 0 M A T I C , 1 6 . C 0 U N T E R . C W I I6/CW66* 100} 

{put O U T P U T _ A U T O M A T 1 C . 1 7 . C O U N T E R , C X 1 16/CX66* 100} 

(pulOU'n>UT_AUTOMATIC,18,COUNTER,CY116/CY66M00) 

(put OUTPUT_AirrOMATIC.19,COUNTER,CZ116A:266*100} 

; kopieer de bhoud van SETTINGS naar de MSIX)S-file 

3SCALINT.SET (nodig voor de mtegratie routine), 

ga na MSDOS en start INTEGR.BAT op. 

ga naar DYNOUIPUT en ga 14 regeb naar beneden. 

maak INTEGRATDATA leeg. 

lees de bhoud van INTEGRATJ3AT b de sheet b . 

; zet de juiste legends txiven btegratie resultaten tabel. 

: kopieer de bhoud van SSOUTPUT naar de MSDOS-file 

RES#yxxxPRN. 

; kopieer de bhoud van DYNOUTPUT naar de MSDOSfite 

INT#yxxxPRN. 

zet de tijd (ebdtijd tierekenbg) b de uitvoertabel. 

zet de waarde van D06 (unieke naam) b de uitvoeitat>eL 

zet de waarde van C9 (Kow) b de uitvoeitaliel. 

zet de waarde van CIO (dampdruk) b de uitvoertal>el. 

zet de waarde van C142 (halfwaardetijd) b uitvoeitat>el. 

zet de penutentie S jaar INNER b de uitvoertabel. 

zet de penistentie S jaar MIDDLE b de uitvoertatiel. 

zet de penistentie S jaar OUTER b de uitvoertabel. 

zet de penistentie S jaar TOTAAL b de uitvoertabel. 

zet de penistentie 10 jaar INNER b de uitvoertabel. 

z u de penistentie 10 jaar MIDDLE b de uitvoertal>el. 

zet de penistentie 10 jaar OUIER b de uitvoertat>el. 

zet de penistentie 10 jaar TOTAAL b de uitvoertabel. 

zet de penistentie 25 jaar INNER b de uitvoertatiel. 

zet de penistentie 2S jaar MIDDLE b de uitvoertabel. 

zet de penistentie 2S jaar OUTER b de uitvoertatwi. 

zet de penistentie 25 jaar TOTAAL b de uitvoertatiel. 

zet de penbtentie 50 jaar INNER b de uitvoertatiel. 

zet de penistentie 50 jaar MIDDLE b de uitvoertabel. 

zet de penistentie 50 jaar OUTER m de uitvoertabel. 

zet de penistentie 50 jaar TOTAAL b de uitvoertatiel. 

TT 
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Appendix B Invoergegevens Bscalbox 

PROPERTIES 

COMPOUND 
(A) COMPOUNDNAMS 
(A) FORMULA 
(A) MOLWEIGHT 
(A) Kow 
(A) VAPORPRESSURE 
(A) SOLUBILfFY 
(A) PASSreadytest 
(D) K(airl-waterl) 
(A) Temperature 1 
(D) K(air2-walcr2) 
(A) TemperBture2 
(D) K(air3-water3) 
(A) Temperatures 
(D) KP(suspl) 
(A) CORG(suspl) 
(D) KP(susp2) 
(A) C0RG(susp2) 
(D) KP(su5p3) 
(A) C0RG(susp3) 
(D) KP(sedl) 
(A) CORG(8edl) 
(D) KP(8ed2) 
(A) C0RG(Bed2) 
(D) KP(sed3) 
(A) CORG(sed3) 
(D) KP(soilAl) 
(A) CORG(8oUAl) 
(D) KP(soilA2) 
(A) CORG(soilA2) 
(D) KP(soiIA3) 
(A) aMlG(BoilA3) 
(D) KP(8oilBl) 
(A) CORG(soilBl) 
(D) KP(8oUB2) 
(A) CORG(8oilB2) 
(D) KP(soUB3) 
(A) CX3RG(soilB3) 

gjnol-1 

-
Pa 
mgJ-l 

(yJhl 
-
' C 

-
• c 

-
•c 
IJtg-l 

%c 
IJtg-1 

%c 
li:g-l 
%C 
l.kg.1 
%C. 
l ig-1 

%c 
lJcg-1 

%c 
lJcg-1 
%C 
lJcg-1 
%C 
IJtg-l 

%c 
lJtg-1 

%c. 
IJtg.I 

%c 
lJcg-1 
%C 

ENVIRONMENT CHARACTERISTICS 
(A) SYSTEMNAME 
(D) SYSTEMAREAI 
(D) AFRAC(waterI) 
(D) AFRAC(soilAl) 
(D) AFRAC(soilBl) 
(D) SYSTBMAREA2 
(D) AFRAC(waici2) 
(D) AFRAC(soilA2) 
(D) AFRAC(soilB2) 
(D) SYSTEMAREA3 
(D) AFRAC(water3) 
(D) AFRAC(soilA3) 
(D) AFRAC(soilB3) 
(A) HElGHT(airl) 
(A) HEIGHT(air2) 
(A) HEIGHT(air3) 
(A) DEPTH(waicrl) 

km2 

% 
% 
% 
km2 

% 
% 
% 
km2 

% 
% 
% 
m 
m 
m 
m 

USER 

HYPOïHE'llCAL 

INPUT 
INPUT 

1.15E-03 

L15E-03 

1.15E-03 

1.00E+0S 

1.00E+OS 

IX)QE+0S 

5.00E+04 

S.00E'fO4 

5.00E+04 

ZOOE+04 

2.00E+04 

ZOOE+04 

2.00E+04 

2.00E+04 

2.00E+04 

EARTH 
5.00E+04 
l.OOE+01 
l.OOE-10 
9.00E+01 
5.00E+06 
S.OOE+00 
l.OOE-10 
9.50E+O1 
S.OOE+08 
7.00E+O1 
l.OOE-10 
3.00E+01 

FORM 

HYPO 
HyPo 
250 
lE+06 
IB-03 
9B-02 
N 
lE-03 
12 
1B.03 
12 
lE-03 
12 
IE-f05 
10 
lE-fOS 
10 
lE+05 
10 
5E+04 
5 
5E+04 
5 
5E+04 
5 
2E+04 
2 
2E+04 
2 
2E404 
2 
2E-f04 
2 
2E+04 . 
2 
2E+04 
2 

5E+04 
10.0 
50.0 
90.0 
5E+06 

S.0 
50.0 
95.0 
SE+08 
70.0 
20.0 -
30.0 
1000 
1000 
1000 
3 

USED 

HYPOTHb'nCAL 
HyPo 
2JOE-01 
l.OOE+06 
l.OOE-03 
3.68E-04 
NO 
1.15E-03 
2.85E+02 
1.ISB.03 
2.85E+02 
1.15E-03 

kgjnol-1 

-
Pa 
moLm-3 
-
-
K 

• 
K 

-
18SE+02 K 
l.OOE+05 
l.OOE-01 
1.00E405 
l.OOE-01 
IXX)E+QS 
I.OOB-OI 
S.00E'(O4 
5.00E-02 

Lkg.l 
-
lJcg-1 
-
Lkg-1 
-
IJcg-1 
-

5.00E+04 IJcg-l 
S.OOE-02 
5.00E+O4 
5.00E-02 
2.00E+O4 
2.00E-02 
2.00E+O4 
2.00E-02 
2.00E+O4 
2.00E.02 
2.00E+04 
2.00E-02 
2.00E+O4 
2.00E-02 
2.00E+04 
2.00E-02 

EARTH 

-
lJcg-1 
-
lJcg-1 

-
lAg-1 
-
IJCg-l 
-
lAg-1 
-
IJtg-1 

-
IJtg-1 
-

5.00E+tO ni2 
l.OQE-01 
l.OOE-12 
9.00E4)1 

-
-
. 

5.00E+12 m2 
5.00E.02 
l.OOE-12 
9J0E-O1 
S.OOE+14 
7.00E-O1 

" l.OOE-12 
3.00E-01 
I.00E+03 
l.OOE+03 
l.OOE+03 
3.00E+00 

-
-
-
m2 
. 
. - -
-
m 
m 
m 
m 

TT 



Obderzoek van de gevoeligheid van modebnatige tierekende penisteniie b bet milieu 

(A) DHPm(watei2) 
(A) DEPTH(water3) 
(A) SUSP(walerl) 
(A) SUSP(water2) 
(A) SUSP(waler3) 
(A) DEPTH(sedl) 
(A) DEPTH(sed2) 
(A) DEPTH(sed3) 
(A) DEPTH(8oilAl) 
(A) DEPTH(soflA2) 
(A) DEKlH(8oilA3) 
(A) DEPTH(soilBl) 
(A) DEPTH(soilB2) 
(A) DEPTH(soi!B3) 
(A) RHO(sedl) 
(A) RHO(sed2) 
(A) RH0(sed3) 
(A) RHO(soU0 
(A) RHO(soil2) 
(A) RHO(8oil3) 
(A) FRwaiei<sedl) 
(A) FRwaiei(8ed2) 
(A) FRwater(sed3) 
(A) FRaiKsoUl) 
(A) FRair(»oil2) 
(A) FRaiK»oil3) 
(A) FRwatei(8oill) 
(A) FRwatei(soil2) 
(A) FRwatei(soU3) 
(A) RHOsolid 
(D) TAU(airl) 
(D) TAU(air2) 
(D) TAU(air3) 
(D) TAU(watcrl) 
(D) TAU(walcr2) 
(D) TAU(watcr3) 

LOADING PARAMETERS 

EMISSIONS 
(D) Edirect(airl) 
(D) Edirect(aii2) 
(D) Edirect(air3) 
(D) Edirecl(waicrl) 
(D) Edirect(water2) 
(D) Edirect(waicr3) 
(D) Edirect(soilBl) 
(D) Edirect(soilB2) 
(D) Edirect(soilB3) 
(A) PRODUCilONl 
(A) PRODUCnONZ 
(A) PRODUCnON3 
(A) EMISfact(air) 
(A) EMISfact(water) 
(A) WWTP(air) 
(A) WWTT»(water) 
(A) WWTT*(sludge) 
(A) EMISFACT(soU) 

IMPORT 
(D) IMP0RT(air3) 
(A) C0NCbip(air3) 
(D) IMP0RT(waler3) 
(A) C0NCimp(water3) 

m 
m 
mgJ-1 
mgJ-1 
mgJ-1 
cm 
cm 
cm 
a n 
cm 
cm 
cm 
cm 
cm 
kgjn-3 
kg4n-3 
kgjn-3 
kgjn-3 
kgjn-3 
kgjn-3 
-
-
-
_ 
-
-
_ 
-
-
gxm-3 
d 
d 
d 
d 
d 
d 

Lyr-1 
tyr-1 
tyr-1 
tyr-1 
tyr-1 
tyr-1 
tyr-1 
tyr-1 
tyr-1 
tyr-1 
tyr-1 
tyr-1 
% 
% 
% 
% 
% 
% 

tyr-1 
gin-3 
tyr-1 
gJ-l 

2.00E+O1 
2.00E+01 
2.00E+O1 

4.59E-01 
4J9E+00 
l.OOE+10 
5.00E+01 
2J0E+O2 
l.OOE+10 

l.OOE-25 
l.OOE-25 
l.OOE-25 
5.00E+00 
1.00E-2S 
l.OOE-25 
1.00E-2S 
l.OOE-25 
l.OOE-25 

O.OOE+00 

O.OOE+OO 

s 
100 
15 
10 
5 
3 
3 
3 
5 
5 
5 
20 
20 
20 
1300 
1300 
1300 
1550 
1550 
1550 
0.8 
0.8 
0.8 
0.2 
0.2 
0.2 
0.3 
0.3 
0.3 
2500 
SE-01 
5E+00 
lE+10 
5E+01 
2E+02 
lE+10 

lE-10 
OE+00 
OE+00 
SB+01 
OE+00 
OE+00 
lE-10 
OE+00 
OE+00 
5E+0I 
OE+00 
OE+00 
33.3 
33.3 
10.0 
30.0 
60.0 
33.3 

O.OE+00 
O.OE+00 
O.OE+00 
O.OE+00 

5.00E+00 m 
I.OOE+02 m 
l.SOE-02 kgjn-3 
l.OQE-02 kgjn-3 
5.00E-03 kgjn-3 
3.00E-02 m 
3.00E-02 m 
3.00E.02 m 
2.00E-01 m 
2.00E-0I m 
^OOE-01 m 
2.00E-01 m 
2.00E-01 m 
2.00E-01 m 
I.30E+O3 kgjn-3 
1.30E+O3 kgjn-3 
1.30E+O3 kgjn-3 
1.5SE+03 kgjn-3 
1.55E+03 kgjn-3 
1.55E+03 kgjn-3 
I8.00E-01 -
8.00E-01 -
8.00E-01 -
2.00E-01 -
2.00E-0I -
2.00E-01 -
I3.00E-0I -
3.00E-01 -
3.00E-0I -
230E+03 kgjn-3 
3.96E+04 B 
3.96E+05 s 
8.64E+14 s 
4.32E+06 s 
2.16E+07 s 
8.64E+14 s 

1.27E-29 moLs-1 
I.27E.29 moLs-1 
1.2/B-29 moLs-1 
6.34E-04 moLs-1 
1.27E-29 moLs-1 
1.27E-29 moLs-1 
1.27E-29 moLs-1 
1.27E-29 moLs-l 
1.27E-29 moLs-l 
6.34E-03 moLs-1 
O.OOE+00 moLs-1 
O.OOE+OO moLs-1 
l.OOE-12 -
1.00E+00 -
l.OOE-12 -
l.OOE+00 • 
l.OOE-12 -
l.OOE-12 -

O.OOE+00 moLs.l 
O.OOE+00 moLm-3 
O.OOE+00 moLs'l 
O.OOE+00 moLm'3 

7ÏÏ 



Onderzoek van de gevoeligheid van modebnatige berekende penbtentie b tiet milieu 

TRANSFORMATION PROCESSES 
(D) KDEG(airl) 
(D) KDEG(aii2) 
(D) KDEG(air3) 
(D) KDEG(walerl) 
(D) KDEG(waier2) 
(D) KOEG(waier3) 
(A) FRdbsNd(waterl) 
(A) FRdbsNd(water2) 
(A) FRdbshrd(water3) 
(A) HALFLlhE(teBlwatcr) 
(A) KDEG{testwaler) 
(A) BACT(testwaier) 
(A) BACIXwater) 
(D) KDEG(sedl) 
(D) KDEG(sed2) 
(D) KDEG(sed3) 
(A) FRdb8lvd(sedl) 
(A) FRdissbd(sed2) 
(A) FRdissbd(sed3) 
(A) BACr(sedwater) 
(D) KDEG(soilAl) 
(D) KDEG(soilA2) 
(D) KDEG(soilA3) 
(D) KDEG(soilBl) 
(D) KDEG(soilB2) 
(D) KDEG(soUB3) 
(A) FRdb8Nd(soUl) 
(A) FRdustvd(soil2) 
(A) FRdbsWd(soU3) 
(A) BACIXsoflwater) 

d-1 1 
d.l 1 
d-l 1 
d-1 1 
d-l 1 
d-1 1 
% 1 
% 1 
% 1 
d 1 
d-1 1 
cfiunl-l 1 
cfujnl-1 1 
d-1 1 
d-1 1 
d-1 1 
mol% 1 
mol% 1 
mol% 1 
cfu.ml-1 1 
d-l 1 
d-1 1 
d-1 1 
d-1 1 
d-1 1 
d-1 1 
mol% 1 
mol% 1 
mol% 1 
cfujnl-1 ) 

3.94E-03 
3.94E-03 
3.94E-03 
r/ '/H-04 
3.47E4M 
4.62E-04 

INPUT 

1.25E-03 
1.25E-03 
1.25E-03 

5.17E+06 
7.68E.07 
7.68E-07 
7.68E-07 
7.68E.07 
7.68E.07 
7.68E-07 

4E-03 
4E-03 
4E-03 
3B-04 
3E-04 
5E-04 
40 
50 
67 
lE+03 
7E-04 
4E+04 
4E+04 
3E4)6 
3E-06 
3E-06 
3E-03 
3E.03 
3E-03 
2E+09 
8E-07 
8E-07 
8E-07 
8E-07 
8E-07 
8E-07 
9B-04 
9H-04 
9E-04 
5E+06 

4 . 5 6 B ^ s-1 
4J6E-08 ft.1 
4.56E-08 S.I 
3.21E.09 s.1 
4.01E-09 s-l 
53SE419 s-1 
4.00E^1 -
5.00E-01 -
6.67E-01 -
li)0E+O3 d 
6.93E-04 d-1 
4.00E+04 cfiunl-1 
4.00E+O4 cfiunl-l 
3J2E-11 t-l 
332E-11 8-1 
3.32E-11 8-1 
3.20E.0S mol% 
3.20E-0S mol% 
3.20E-05 mol% 
5.17E+06 cfiunH 
8.88E-12 s-1 
8.88E-12 s-1 
8.88E-12 8.1 
8.88E.12 s-l 
8.88E-12 8.1 
8.88E-12 8.1 
8.S7E-06 mol« 
857E-06 moi% 
8.57E-06 mol% 
S.17E+06 cfiunH 

INTERMEDIA TRANSFER PROCESSES 

AIR/WATER and AIR/SOIL 
(D) DRYDEP(aero8oll) 
(D) DRYDEP(aero8ol2) 
(D) DRYDEP(aerosol3) 
(A) FRasB(aeiosoll) 

FRas8(8eiosol2) 
FRass(8erosol3) 
AEROSOL(DEPratel) 
AER0S0L(DEPrate2) 
AER0S0L(DEPrate3) 

(D) WASHOUTl 
(D) WASH0UT2 
(D) WASH0UT3 
(A) RAINratel 

RAINrate2 
RAINrate3 
SCAVratiol 
SCAVratio2 
SCAVratio3 

(D) GASABS(waterl) 
(D) GASABS(watei2) 
(D) GASABS(water3) 
(D) VOLAT(waterl) 
(D) V0LAT(waler2) 
(D) V0LAT(waier3) 
(A) Kaw(air) 
(A) Kaw(waler) 

CA) 
(A) 
(A) 
(A) 
(A) 

(A) 
(A) 
(A) 
(A) 
(A) 

EXCHANGE 
mj-1 
mj- t 
mj-1 

cmj-1 
cm .B-1 
cmj-1 
mj-1 
mj- t 
mj-1 
inm.yr-1 
mm.yr-1 
nun.yr-I 

mj-1 
mj-1 
mj-1 
mJ-1 
mj-1 
mj-1 
mj-1 
mj-1 

9.09E-05 
9.09E-05 
9.09E-05 

4.57E-04 
4.57E-04 
4.57E-04 

3.51E-03 
3.51E-03 
3.51E-03 
1.77E-06 
2.22E-06 
2.95E-06 

9E-05 
9E-05 
9E-05 
0.09 
0.09 
0.09 
0.1 
0.1 
0.1 
5E-04 
5E-04 
5E-04 
760 
760 
760 
2E+04 
2E+04 
2E+04 
4E-03 
4E-03 
4E-03 
2E-06 
2E-06 
3E-06 
4E-03 
5E-05 

9.09E-05 mj - l 
9.09E-OS mj - l 
9.09E-OS mj-1 
9.09E-02 -
9.09E-02 -
9.09E-02 -
LOOE-03 mj-1 
l.OOE-03 mj-1 
l.OOE-03 mj-1 
4.57E-04 mj-1 
4J7E-04 n u - l 
4J7E.04 mj-1 
2.41E-08 mj-1 
2.41E-08 mj-1 
2.41E-08 m.s-1 
1.90E+O4 -
1.90E+O4 -
1.90E+O4 -
3J1E-03 m.8-1 
3J1E-03 n u - l 
3.S1E-03 o u - l 
l.T/K-06 n u - l 
I2.22E-06 m.s-1 
2.9SE-06 Du-l 
4.24E-03 mj-1 
5.00E-0S mj-1 

-w 



Oideizoek van de gevoeligheid van modelmatige tierekende penbtentie b tiet milieu 

(D) GASABSCsoOAl) 
(D) GASABS(soilA2) 
(D) GASABS(soilA3) 
(D) GASABS(soilBl) 
(D) GASABS(soilB2) 
(D) GASABS(soilB3) 
(D) VOLAT(soilAl) 
(D) VOLAT(soUA2) 
(D) VOLAT(soilA3) 
(D) VOLAT(soUBl) 
(D) VOLAT(soilB2) 
(D) VOLAT(soUB3) 
(A) KasKair) 
(A) Kasl(soU_air) 
(A) Kasl(soil_water) 

m j ' l 
mj-1 
mj-1 
mj-1 
m.8'1 
m.8-1 
m.8-1 
mj-1 
m.s-1 
m.s-1 
IILS-l 
mj-1 
mJ-1 
m.s-1 
m.s-1 

WATER/SEDIMENT EXCHANGE 
(D) SEDralel 
(D) SEDrate2 
(D) SEE}rate3 
(D) RESUSPratel 
(D) RESUSPrate2 
(D) RESUSPrale3 
(D) ADSORB(sedl) 
(D) ADS0RB(sed2) 
(D) ADS0RB(sed3) 
(D) DES0RB(sedl) 
(D) DES0RB(sed2) 
(D) DES0RB(sed3) 
(A) KWS(water) 
(A) KWS(sed) 

inm.yr-1 
inm.yr-1 
inm.yr-1 
mm.yr-1 
mm.yr-1 
mm.yr-1 
mj-1 
m.s-1 
mj-1 
mj-1 
mj-1 
mj-1 
mj-1 
mj-1 

SOIL TO WATER TRANSFER 
(D) RUNOFF(soUAl) 
(D) RUNOFF(soilA2) 
(D) RUNOFF(soüA3) 
(D) RUNOFFCsoilBl) 
(D) RUNOFF(soilB2) 
(D) RUNOFFCsoiIB3) 
(A) FRACnin(Boill) 
(A) FRACnm(soU2) 
(A) FRACmn(BoU3) 
(A) EROSION(soüAI) 
(A) EROSION(80ilA2) 
(A) EROSION(8oilA3) 
(A) EROSION(soUBl) 
(A) EROSION(soilB2) 
(A) EROS10N(soaB3) 

m.s-1 
mj-1 
m.s-1 
VCIA-l 
m.s-1 
mj-1 

-
-
-
mm.yr-1 
mm.yr-1 
mm.yr-1 
inm.yr-1 
mm.yr-1 
mm.yr-1 

TRANSPORT FROM SYSTEM 
(D) BURIAL(sedl) 
(D) BURIAL(sed2) 
(D) BURIAL(sed3) 
(D) LEACH(soilAl) 
(D) LEACH(soilA2) 
(D) LEACH(soilA3) 
(D) LEACH(soilBl) 
(D) LEACH(soiIB2) 
(D) LEACH(80ilB3) -
(A) FRAanf(80Ül) 
(A) FRACinf(soil2) 
(A) FRACinf(8oil3) 

m j ' l 
mj - t 
mj-1 
mj-1 
m.s-1 
m.s-1 
mj-1 
m.s-1 
mj-1 -

-
-
-

5.49E-06 
S.49E-06 
5.49E-06 
5.49E-06 
S.49E-06 
S.49E-06 

rr/E-is 
2.T/E-13 
2 . T ; E - I 3 

2 . T ; E - 1 3 

2.T/E-13 
2.T/E-13 

l.OOE+01 
S.OOE+00 
l.OOE+00 
9.85E+00 
4.90E+00 
9.00E-01 
l.lOE-08 
1.38E-08 
1.83E-08 
4.40E-13 
5.50E-13 
7.33E-13 

O.OOE+00 
O.OOE+00 
O.OOE+OO 
O.OOE+OO 
O.OOE+00 
O.OOE+OO 

4.76E-12 
3.17E-12 
3.I7E-12 
3.86E-13 
3.86E-13 
3.86E-13 
3.86E-13 
3.86E-13 
3.86E-13 

SE-06 
SE-06 
5 E ^ 
5E-06 
5E4)6 
5E-06 
3E-13 
3E-13 
3E-13 
3E-13 
3E-13 
3E-13 
4E-03 
6E-06 
6B-10 

10.0 
5.0 
1.0 
9.9 
4.9 
0.9 

lE-08 
lB-08 
2E-08 
4E-13 
6E-13 
7E-13 
3E-06 
3E-08 

OE+00 
4E-12 
4E-12 
OE+00 
4E-12 
4E-12 
0 
0 3 
0.5 
0 
0.1 
0.1 
0 
0.1 
0.1 

5E-12 
3E-12 
3E-12 
4E-13 
4E-13 
4E-13 
4E-13 
4E-13 
4E-13 
4E-01 
4B-0I 
4E-01 

5.49E-06 
5.49E-06 
S.49E-06 
5.49B-06 
5.49E-06 
5.49E-06 
r r / E - i 3 
r r / E - i 3 
r r / E - i 3 
r r / E - i 3 
2.'/'/E-13 
2.77H-13 
4J4E-03 
5.56E-06 
5.56E-10 

3.17E-10 
1.59E-10 
3.17E-11 
3.12E-10 
1.55E-10 
2.85E-11 
l.lOE-08 
1.38E-08 
1.83E-08 
4.40E-13 
5J0E-13 
7.33B-I3 
2.78E-06 
2.78E-08 

O.OOE+00 
3.65E-12 
3.65E-I2 
O.OOE+00 
3.65E-12 
3.6SE-12 
O.OOE+OO 
5.00E-01 
5.00E-0I 

m.s-1 
m.s-1 
n u - t 
mj-1 
mj - l 
mj-1 
mj - l 
mj-1 
mj-1 
mj-1 
mJ-1 
mj-1 
mj-1 
mj-1 
mj-1 

m.s-1 
mj-1 
ma-1 
mj-1 
ma-1 
mj-1 
mj-1 
mj-1 
m.s-1 
m.8-1 
mj-1 
m.8-1 
mj-1 
mj-1 

mj-1 
mj-1 
mj-1 
mj-1 
mj-1 
mj-1 

-
-
-

O.OOE+00 m3.s-l 
3.I7E-12 
3.17E-12 

m3.s-l 
m3.B-l 

O.OOE+00 m3.8-l 
3.I7E-12 
3.17E-12 

4.76E-12 
3.17E-12 
3.17E-12 
3.86E-13 
3.86E-13 
3.86E-I3 
3.86E-13 
3.86E-I3 
3.86E-13 
4.00E-01 
4.00E-0I 
4.00E-01 

m3.s-l 
m3.s-l 

m.8-1 
mj-1 
mj-1 
mj-1 
mJ-1 
m.8-1 
m.s-1 
m.8-1 
m.8-1 
m.8-1 
mj-1 
mj-1 
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Onderzoek van de gevoeliglieid van modelmatige berekende persistentie in het milien 

Appendix D Persistenties in tabelvorm 

Hieronder zijn de verkregen persistenties [%] voor de 13 waarden van de halfwaardetijd in matrixvorm 

gegeven. De met grijs aangegeven rij bevat de waarden voor de K ,̂ en de met grijs aangegeven kolom 

bevat de waarden voor de dampdruk [Pa]. 
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Ondeizoek van de gevoeligheid van modelmatige tieiekende penistentie in tiet miliea 

* halfwaardetijd = 10" dag (PERSIS_E.XLS) : 
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0x0 
0x0 
OOO 
CUQO 

pxo 
0X0 
0X1 

o m 
003 
OM 
OJQ 
0X9 
0X2 
001 
001 
001 
001 
ooa 
OJB 
OH 
OM 
OM 
OM 
OM 
OM 

•^Ji^' 
OOO 
0X0 
001 
0X3 
OOS 
003 
03a 
076 
1X9 
IJO 
U O 
OM 
060 
048 
042 
032 
016 
O03 
O H 
O H 
OM 

O H 
O H 
O H 
OM 

034 
034 
026 
031 
047 

093 
103 
3.76 
3J3 
33» 
4J63 

336 
2S7 
284 
338 
1.70 
033 
014 
011 
011 
OIO 
010 
010 
010 
010 

"T&aï'f'Ei;' 
536 
337 
6X0 
6X9 
637 
7J6 
9 i a 

1130 
1 3 ^ 
1166 
1044 
S.76 
8X7 
7.72 
6.77 

459 
3.61 
331 
3.29 

3.29 
3J9 
3.2» 
329 
329 
3J9 

^ '̂6 î;t 
2841 %61 
2 L t t 
2844 

3832 
2S.73 

wa 
308» 
33.72 
32.73 
3043 
78 r» 
2&J67 

25.82 
2SM 
24X6 
23.14 
22.73 
2167 
33.67 

33.67 
2167 
33.67 
2167 
2167 
2167 

V i M 
966S 

s & a 
36.79 
37X9 
57.67 

S8X» 
5741 
5&12 
« 2 1 
34.61 
5 U 4 
53.77 
5347 
53.29 
SI 71 
^ 7 1 
S333 
S3J3 
SI 23 

.•n.» 
^ n 
TÏ.23 
S i n 

733 i 

7643 
7&43 
7643 
7644 
7647 

7633 
76L67 

7664 
7636 

7605 
75J4 
7165 
7331 
7342 
7336 
7334 
7333 
7333 
7333 

7533 
7333 
7333 
7333 
7333 
7533 

7jej 

S I M 
8734 
8734 

•734 
8733 
8136 
S738 
8736 
8731 
87.23 
8730 
87 J4 
n j o 
STX8 
87X7 
87X7 
87X7 
87X7 
S7X7 
S7Xn 
v jsn 
87X7 
S7X7 
VJsn 
v jxn 

* halfwaardetijd = S.5*10''dag (PERSIS_F.XLS) : 

sT 



Onderzoek van de gevoeligheid van modetmalige tierekende penistentie in het milien 

* halfwaardetijd = lOMag (PERSIS_G.XLS) : 

: ^ i ' : 

i 
m ^+ 

i 
ilw.ll'! Pr 
; 2 | 
•ii 

M 
^ f t 
olii: 
0 5 

l i 

?^:l 
i l 
3 3 ji 

1 m 3 | | 

"̂ 'ifl?' 
0X0 

OOO 
OOO 

OJ» 

OOO 

0X0 
0X0 

0X0 
OOO 

O O O 

O O O 

0X0 
0X0 
0X0 

0X0 

0X0 
OOO 

0X0 
0X0 

0X0 

CU» 
OOO 

0X1 

O03 

OM 

.^!^t^} 

OOO 

OOO 
OOO 

OOO 

0X0 

0 X 0 

OOO 

0X0 

OOO 
OOO 

0X0 

0X0 
0X0 

0X0 
0X0 

OOO 
0X0 

0X0 
OOO 

OOO 

OOO 

OOI 
0C3 

O H 

OM 

' i i j s i . ' : 

0X0 

0X0 
OOO 

OOO 

0X0 

0X0 
0X0 

01» 

0X0 
CU» 

0X0 

0X0 
0X0 

0X0 
O O O 

OOO 

0X0 

0X0 
0X0 

OOO 

0X1 

0X3 
OM 

O H 

OM 

y t ^ ^ 
OOO 

OJ» 

OOO 

OOO 
OOO 

OOO 

0 X 0 

0X0 
0X0 

0 X 0 

OOO 

OOO 
OOO 

0 X 0 

OOO 

OOO 
0X0 

CUOO 

OOO 

OOO 
0X2 

0X3 
O H 

O H 
O H 

?*35W 
OOO 

OOO 

0X0 

0X0 
QXO 

OOO 

OOO 

0X1 
0X2 

0 X 3 

ocs 
CUQ 

002 

001 

0X1 

0X1 
CU» 

QJ» 

0X0 

0X3 
QJ3 

OM 

OM 

OM 
OM 

HlHl^lpMMlMifW 

0X0 

OJ» 

OOO 

0X1 

0X3 
CLlO 

039 

0.6B 
1.16 

14« 
146 

1.19 
031 
053 

040 

030 
016 

OQ3 

0X2 

0X3 
OM 

OM 

OM 

O H 
O H 

016 

017 

019 

0 2 3 

043 

1X3 
347 

3X0 
7,44 

836 
833 

7JÖ 

330 

4X9 
341 

347 
IJIZ 

014 

OM 

OM 
OOS 

' 005 

0X9 

O03 
0X9 

r-TEM^TjfiïW 

3.72 

174 

330 

358 
434 

6 J 4 

1539 

1539 
2019 
21.74 

2074 

18X1 
1453 

i 3 J n 
1 U 9 

7.23 

138 
041 

026 

025 
025 

025 

023 

025 
02S 

1931 

1934 

19.62 

1939 
2071 

23J» 
2SJI7 

3455 
39.16 
3S.74 

1178 

27.19 

37.19 
7170 

3096 

4.78 
4.78 

169 
157 

236 
136 

236 

336 

336 
136 

«7.23 

«737 

4733 

47J3 
4aJ4 

49.K3 

5733 

3339 
3339 
4AII6 

41.14 

3753 
1171 

38.70 

19.31 
13.78 

1173 

1169 
1170 

1170 

1170 
1170 

1170 
1170 

71X0 

71X1 
7 1 M 

7 2 J 1 
7134 

7 1 » 

7430 

7459 
7143 

«326 
5131 

54.13 
5 U 1 

47.73 
4178 

3843 
36,77 

3632 

3633 

3633 

%« 
%« 
1611 

3633 

lAn 

SSX7 

86X8 

«fton 
aejo 
S6.13 

8648 

8359 
S343 
7930 

7356 

73.76 

7139 
7017 
68.71 

6739 
6 J M 

67J61 

«7.61 

67.61 

«731 
6731 

67J61 

67.61 

6731 

i-5T|!!!';'^||'^>^ 
9234 

9234 

9234 

9155 

9236 

9239 
9158 

9123 

91.23 
9O10 
8934 

8846 
87.73 

8736 
8658 

86M 

R(Un 

8632 
8682 

8632 

8632 

8632 
8682 

8687, 

86S2 

9939 

9339 
9339 

9539 

93J9 

9941 
9341 

9333 
9457 

9*57 
94.74 

9446 
9432 

94M 
94M 

94X1 

94X1 

94X1 
94J)1 

94Jn 
94X1 

94J)1 

94X1 

94X1 
94X1 

9666 

96M 

9&fi7 

9&07 
9667 

9668 

9&6B 

9&67 
SMS 

9631 
9635 

9647 

9641 
9638 

9637 

9&3« 
9636 

96.16 
96.16 

9636 
9636 

9636 
96.16 

96,16 
9636 

* halfwaardetijd = 5.5*10* dag (PERSIS_H.XLS) : 

,..'>,.i...liMJ.!i', 

000 

000 

000 
OJ» 

000 

000 

0X0 
000 

000 

0X0 

0X0 
0X0 

0X0 
0X0 

000 
000 

000 

000 

000 
000 

OJ» 

0X2 

0X3 
O H 

O H 

0X0 

000 

000 
000 

0X0 
000 

0X0 
000 

0X0 
000 

000 

0X0 

0X0 
000 

0X0 
000 

0X0 

0X0 

000 
DJ» 

001 

003 

O H 

OM 

OM 

.:3Js7;i'''' 

000 

000 

000 

0x0 

000 
DJ» 

DJ» 

001 

002 
O H 

0X7 
0X6 

0X6 

0X3 

0X2 

0X1 

001 

000 

000 

001 

0X3 
O H 

O H 

OM 

OM 

000 

000 

QJ» 

om 
0X2 

0D9 
014 

041 

1X2 

133 

127 
103 

132 

O70 

040 

030 

022 

O07 

0X1 

0X3 

O H 
OM 

O H 

OM 

O H 

UWIUUMIIIIIBIIII 

024 

024 

036 

030 

043 

033 

1J6 
433 

8 . 6 7 

11.69 

1155 

939 

609 
3.64 

173 
243 

148 

030 

OM 
OM 

OM 

OM 
OM 

O H 

OQS 

au,i>!.iidi!i|lC,a>i> 

442 

444 

449 
4 J G 6 

5.19 
6.74 

1072 
18M 

2947 

7X61 

2652 
2130 

1431 
11J2 

1019 
838 

3.72 
093 

012 
010 

010 

010 

OIO 
010 

OIO 

,i>9, j,ïl ' ilJ|i!',. 
u luinJ^iliWlMipiiiM' i Eiiiiliuillilb!. 

1933 

1936 

1947 

19.79 
2078 

2337 

2956 
3933 

49.93 

46L72 

4230 

3933 

3849 
TllW 

2339 
13.94 

933 
1X7 

062 
058 

057 
057 

057 

057 

037 

43JO 

43X7 

43.18 
4331 

4434 

4732 

33.15 
6077, 

6124 

6033 

5435 
48 2( 

4333 
4137 

3532 

7n8R 

7.21 

237 

338 
153 

192 

331 

331 
131 

331 

6638 

6650 

«657 

67.16 

67.76 

«936 

7233 
7337 

7446 

«831 

67.66 
1816 

99.74 

3159 
4144 

7141 

1141 

849 
834 

8.19 
8.18 

8.18 

8JS 
8 J 8 

8 J 8 

8331 

8331 

8131 

8160 

8331 
8434 

83.36 
85.18 

8140 

7430 

69X6 
6161 

6139 
11,11 

4259 
39.17 

Z161 

2134 

2133 
2131 

2131 

2131 

2131 
2131 

2131 

9103 

92X3 

92M 

92X3 

9110 

9119 

9130 
91X8 

87.14 
8136 

7737 
7332 

67.70 
6034 

33.17 

4750 

46X9 
45.77 

45.74 

45.73 

45.73 
49.73 

49.73 

45.73 

49.73 

9332 

9331 

9S31 

9533 

9333 
9534 

9146 

94.74 

9168 

895S 

874« 
8441 

8080 

7738 

7357 

75X9 

74.79 
74.74 

74.73 

74.72 

74.73 
74.72 

74.72 

74.72 

74.72 

i;;_:JiMÏ3iïlfSJ 
9634 

9634 

96M 
9634 

9fiJH 
9686 

96 K6 

96 i9 

96.30 

9931 
9437 

9338 

93X8 
9136 

91X0 
9036 

9033 

9031 

9081 
9031 

9031 

9031 

9081 

9031 

9081 

9734 

9734 

9734 
9734 

9733 
9736 

9737 
9737 

9739 
9739 

9688 

9 t M 

9fi.20 
96LM 

9356 

9554 

9553 

9353 

9553 

9953 

9353 
9353 

9953 
«553 

9353 

9733 

9736 

973fi 
9736 

9736 

9737 
9737 

9737 

9736 

9732 

9745 
9737 

9730 

9733 

97 J 5 

9733 

9735 

9735 

9733 
9735 

7733 
9733 

9733 

9733 

9733 

sT 



Ondeizoek van de gevoeligheid van modelmatige berekende penistentie in tiet miliea 

* halfwaardetijd = 10* dag (PERSIS_I.XLS) : 

rfiiiiLiiiLiimnuW'Wiii 

r ' ' ' '^ '3jS'" '™-'3j67 . ,147 ^ Ö T i V ^ f ' i . O ' T - " " ' : ! " ' ™ ^ ^ ^ " " • " 3 J s 7 ' " ï ' - ' r 6 T ~ ' " ' « a 3 " ^ y ' ^ ^ 6 . O T r u ' 7---"^'i^Ji733',""'?";73T 
• r t i j i l — J i . m i •wiWiliiiimiiif.s i a .»» l«MI» . . . , . ^a» .A ,aa i l . . i . n •M^«,. . . , . , . . , .^. , .^.M,*»»»U«,a,. . , .»a., . , l , l , . . , l . ^..•..,.».ililJiliJli.M».i..,.»».iJlil.r, lrin,ili,..Hiii»iiiilil i 'iiiji.^l—»• nw.a . . . . . . 5M, i i« 

0X0 0X0 0X0 O07 3 J 6 13JS 34M S7jGB 7659 8837 9449 9636 9738 9734 97^69 

0X0 0X0 0X0 0X7 3.16 1330 34X8 5771 77X1 8838 9449 9639 9738 9733 9733 

0X0 0X0 0X0 0X7 119 1338 3439 5730 77X9 8839 9449 9636 9738 9734 9735 

0X0 0X0 OOO 0X9 138 1334 3434 58X8 7739 SS54 9446 9636 9738 9733 9736 
0X0 0X0 OOO 013 157 1432 33.63 5854 7730 89X6 9448 9637 9739 »733 9735 

0X0 OOO OOI 026 343 1660 3 8 . ^ 6136 78.71 8938 9433 9&57 9731 9736 9736 
0X0 0X0 0X3 066 934 2236 4937 6958 8031 0 3 0 9442 9631 9732 9738 9736. 

0X0 0X0 0X9 1.77 11.Z7 3157 9437 7136 8330 89X0 933* 9956 9733 9738 9736 

0X0 OOO 023 4.12 1838 4081 59.72 7238 79.76 8431 89.72 9439 9639 9733 9736 

0X0 OOI 099 7 J » 2351 4330 3833 67.70 7343 78.70 8933 9130 9631 9739 9732 
OOO 001 097 840 2334 3934 5152 «058 67.73 7438 8 1 . 0 8938 9933 97J1 9739 

OOO OQZ IJB 731 1833 3065 4175 9437 6434 71.74 77iï7 8632 9339 96,72 9746 
OOO 0Q2 077 433 1149 21.74 3533 9059 6121 6731 7054 82X8 9236 9640 9739 

0X0 OOI 040 241 731 1730 3333 4931 S731 9855 6168 7830 91.79 96.34 9736 

DJ» OOI 020 148 551 16.78 3133 4111 4537 4546 3436 76,78 9142 9637 9735 

DJ» OJ» 013 133 549 1334 208» 1443 2533 307« 49X3 7533 9133 96J4 9734 
0X0 OOO 010 059 339 3.73 733 8.76 1236 233» 47.17 7933 9133 96.13 9734 

OOO 0X0 0 0 9 0 3 0 Ofi4 053 1.69 353 9JÏ7 2233 4633 7530 9132 96.13 9734 
DJ» OJ» 0X2 0X3 O09 038 1X7 342 934 2238 46.79 7949 91.21 9633 9734 

O 0 1 0 j n 0 X S O M O 0 6 a 3 4 1X0 333 937 2233 46.78 7549 9132 96J3 9734 
O Q 2 a 0 3 O H O H O X 6 0 L 2 2 O 9 S 3 3 0 93S 2133 46.77 7548 9132 9633 9734 

O 0 3 0 J H O H O H D L 0 6 a 2 2 O 9 7 3 3 9 934 2234 46.77 7548 9132 96J3 9734 
O H C U H O H 0 M 0 X 6 0 3 2 0 5 7 3 3 9 934 2234 46.77 7348 9132 9&13 9734 

O M O H O H a H 0 X « a 2 2 O 9 7 3 3 9 9 3 * 2134 46.77 7348 9132 9633 9734 

O H 0 M O M O M 0 X 6 0 3 2 0 L 9 7 339 9 3 * 2134 46.77 7348 9132 96.13 9734 

* halfwaardetijd = 5.5*10* dag (PERSIS_J.XLS) : 

••il'j;-!;!^ 3 ••.;:;, 3 3 3 • , , , 3 3 7 . ;;;>,! 4 , / 433;,.^;;, • • * £ ! , ] [\^ •_ S ' ^ p I S J Ü - •;! s ^ g J ^ .. ^ : ^ t •; ' " 6 3 3 •] | ^ - ' - 6 3 7 ; - • 'j'1^' i Z ^ / ^ ! ^ ^ 
,i.J.il.f........ a,wiillmi.ji'i'H,|ii.iiiÜi!;iiiiiliii,iii n.i:if.n.ili.ii.i.M.,..f.'... a n,jlli.j ' . ll . . j ,.|il,.vil»,a,i«a,.a iJ.,»»'!•'l 'l 'ii^.^hw'i'Ji^U'i.^i'M'iW'aii,..,.u,»ti'^i'l»i»iia».'I^^IMJI^U.».,..,..,......li|ili|i^i.i!..n.,.. a..,..,»!.»..!!].!.!. .iiif. 

','7.67,3 

-43 
j 4 l £ 

'-33; 

'é . 
- I J ' 
rl ' ' i 
•03 

1 3 : 

43J 

955 

955 
959 

953 

959 

953 
959 

953 

954 

951 
933 

9.71 
937 

9 3 3 
938 

»39 
840 

530 

242 

057 
019 

007 
009 

OOS 
O H 

10X0 

10X0 

10X0 

10X0 

10X0 

lOOl 

1003 

1011 
1033 

1051 
1158 

1239 
1161 

1138 
1061 

940 
7Jtf 

347 

0X9 

030 

0X8 

OOS 

OQS 

O H 

O H 

1031 

1031 
1031 

10S2 

1035 

1094 

1133 

1109 
1433 

1838 

7?.ft1 

2251 
1833 

14.63 

1120 

9 3 3 

630 

123 
039 

Oi l 
0X6 

OQS 

005 

OQS 
OOS 

1937 

1338 
1540 

1549 
1532 

16.15 

17.73 

2138 
2938 

38.19 

3959 
3331 

2453 

19X8 

1538 

1160 
736 

2X1 
033 

014 

OIO 

O08 

O08 

O08 

008 

Z7.76 

37.78 

Z733 

78X0 
3830 

3O02 
34J2 

4160 

3181 

5733 
9241 

41J3 

31.19 
7670 

2175 

19J6 

9.48 

3X9 
031 

031 
029 

023 
CL23 

0 2 3 
022 

4«30 

4663 

46L70 

4654 

4739 

4934 

5459 
6115 

69M 

6736 
180? 

4639 
39.73 

3739 
3332 

26.24 

1063 

237 

059 

076 
069 

066 
066 

066 
065 

6532 

AIM 
69.71 

«352 
6638 

6S39 
7130 

77.13 

78.13 

7150 

63X9 

35X9 
5110 

« f i l 
46J4 

2936 

1030 

121 
108 

134 
1.77 

1.75 
1.74 

1.74 

1.74 

80.16 

8057 

8063 

8075 
81.14 

8118 
S43Z 

8933 

8339 
7738 
7131 

«743 
6431 

61XB 

5131 

2953 

1137 

546 
4 / 3 

444 
438 

43« 
433 

433 

435 

9029 

9039 
9031 

9036 

9093 

9053 
9139 

91.12 

87.78 

8121 
8nni 
77X9 
7162 

6932 
9097 

29X0 

14.73 

l l J l 

l O O 

1051 
1047 

1046 

1046 

1046 
1046 

9532 

9532 

9933 

9339 

9939 
9348 

9548 

9449 
91.79 

8859 
8646 

8119 
74.78 

6333 
4844 

3131 

2531 

zuto 
7160 

2336 
2334 

• 2334 -

2154 

2134 

2334 

97.17 

g7J8 
97.18 

97J8 
9730 

9733 

97J9 

9&33 

93J9 

9333 
9023 

8434 

75J9 

65J1 

96X9 

5023 

4839 

4752 
4736 

4733 
4735 

- 4734 

4734 

4734 

4734 

9733 
97.64 

9734 

9734 

9735 

WlJSJ 

97.72 

9733 
97.11 

9351 
9336 

88.7» 

8333 

79.79 
77J60 

7630 
7631 

7635 
7634 

7&34 

7634 

7634* 

76.34 

7634 

76.3* 

97.73 
97.73 

97.73 

97.73 
97.74 

97.76 

9730 

9733 
97.70 

9734 

96J9 
9433 
93X7 

9123 

9133 

91^68 
9134 

91.63 

9132 
9132 

91J63 

- 9132-

9133 

9133 

91.62 

97.73 

97.74 

97.73 

97.74 

97.74 

97.73 

97.78 

97.79 
97.73 

9732 

9733 

9653 
9630 

9643 
9611 

9633 

9632 

9632 

9633 

9612 

9633 

9612 -

9633 

9612 
9632 

5774 

97.74 

97.74 

97.73 
97.74 

97.76 
97.77 

97.76 

97.73 

97.72 
9734 

9733 

9749 
9743 
9744 

9744 

9743 

9743 

9743 

9743 

9743 

9743 
9743 

9743 
9743 

TT 



Ondeizoek van de gevoeligheid van modelmatige berekende penistentie in tiet milten 

* halfwaardetijd = 10' dag (PERSIS_K.XLS) : 

ë. 
; " f l 
i6',-

li3 
•st' 

5' 
iii 
gl 
•51 

i i ïK. 
ojnr 
0 3 

Ü 

l Ü i ' 

i 

3 l 

^^?'^v^' 
2SM 

2 a M 

28M 

28M 

38M 

3SM 
7RX1 

28X3 
78,m 

2353 
27.76 

2347 

2734 

2731 
2742 

2634 
2234 

1437 
530 

055 

019 
006 
009 

009 
OM 

'„13Ji3 

28.18 

38J8 
28J8 

28.19 
3839 

3839 
38.22 

38.10 
2831 

39X8 
3014 

31X0 
Wffl 

3931 
2737 
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Ondeizoek van de gevoeligheid van modebnatige lieiekende penistentie in het milieu 
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Qadeizoek van de gevoeligheid van modetmalige tierekende penistentie in bet milien 

* halfwaardetijd = 10* dag (PERSIS_O.XLS) 
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