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REFERAT
Kemikaliers dde i reningsverk och miljon
Mats Andesson

Efter flera decennier av omfattande kemikalieanvandning forekommer manga
kemikalier som fororeningar i ekosystemen. For att kartldgga och riskbedéma olika
kemikaliers paverkan pa miljon har modellering blivit ett allt viktigare verktyg.

En modellhartagits fram for att beddma exponering for miljon av kemiska &mnen som
anvands vid en anlaggningJppsala Den utvecklade modellen ska anvandas for att
kunna goéra en bedémning av hur kemika$iprider sig i reningsverk och miljén efter

att de slappsut fran anlaggningenModellen inkluderar fordelningsocesser som
avgang till luft, sorption tillpartiklar och biologisk nedbrytning i reningsverk samt i
vattenmiljon. Ekvationerna som beskriver processerna baseras pa konstanter som
exempelvis biologisknedbrytningbastighet () och férdelning mellan partikulart
material och vatten (K.

| detta examensarbete har metoder fohattedakoefficienternak, och K, utvarderés.

Syftet med utvarderingen har varitt uweckla en arbetsgang for hur ded
koefficienterna pa béasta satt kan bestammas for en godtycklig organisk kenkileabie.

olika matematiska samband och programverktyg ingar bland de metoder som har
beddmts anvandbara for harledning av koefficienteésamband mellan @mnets struktur

och a@enskaper har anvands, sd kallade QS&Buantitative Structuréctivity
Relationships).For 47 av de kemikalier som slapps ut fran anlaggningen har en
litteratur och databassdkning genomférts med syfte att hitta tidigare bestamda véarden
for Kp och K, sdl experimentella som simulerader sexkemikalier harK, och K,

harles med hjalp av den utvecklade arbetsgangeessa kemikalier har sedan
simulerats i exponeringsmodellen.

Nyckelord:Kemikalieexponering, sorption, biologisk nedbrytning, QSABxchem
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ABSTRACT

The fate of chemicals in wastewater treatmenplants and the environment
Mats Andersson

After severaldecads of extensiveuse of organic chemicals ouecosystemsow
harbours many toxic pollutantsComputer modelshave become an increasingly
important tool for making risessessmentsf these pollutants.

A model hasbeen developed to asseszpasure of organic chemicals in the
environment.The site which the model describes ahé chemicals origin from is
situated in Uppsala, Sweden. Thwdel issupposedo describe howchemicalsthat
have been discharged from a factepreadin the enviroment The model includes
major distribution processesike biologcal degradation, sorption to particles and
evaporation. Thequations that descrilibese processes are based on coefficidwms
the biodegradatiorate K, and the sorption partion coefiént K.

This master thesis haaluatedmethodsfor deriving K, and K,. The purpose of the
evaluation hadeen to develop routine for how the two coefficients can ésimated
for any arbitrary chemicaMany different mathematical relations andmputer tools
have been considered usefufor deriving the coefficientsRelations between the
structurs and characteristichetween chemicals have been djsso called QSAR
(Quantitative Structuréctivity Relationships)A literature and database searchve
been carried out fof7 of the chemicals thaire being discharged from the factovith
the purpose of investigatelues of k and K, that have been estimated prior to this
master thesisThe new routine for estimatingp,Kand K, has been appliedo six
chemicals Thesefive chemicalshave also beemodelledto describe their faith in the
sewage treatment plant and in the environment.
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POPULARVETENSKAPLIG SAMMANFATTNING

Antalet kemikalier sonpaverkar var halsa och miljo okar for veamr.l var narmiljo

utsatts vi dagligen for tusentals kemikalier och hur vi paverkas av dessa ar inte alltid
kant. Det senastadecenniethar myndigheter pa bade nationell och internationell niva
forsokt forbattra regelverket for hanteringen av keitigkalnom Sverige har vi fatet
nationelamiljomalet o Gi f t f r i milj°0 som s ywKadligar t i
metaller och kemikalier som skapats av manniskan. Pa europeisk niverharya
kemikalielagstiftningen REACH infoérts som stéllearpa foretag som handskas med
kemikalier.

Att forutsaga hur kemikaliespridsefter ett utslapp till luft, mark eller vatten &r valdigt
svart att forutsagaForutom kemikaliens egenskaper paverkas spridningen aven av
miljons egenskaper som t.ex. vindattdbmmar och jordarteiEtt séatt att forsbka Oka
forstaelsen for hur kemikalier sprids ar att anvanda sig av modellering. En modell av
miljon kan byggas upp i en datoch modellen kan sedan anvandas till att uppskatta hur
olika kemikalier sprids i miljonDetta examensarbete behandlar spridning av amnen i
akvatisk miljo, det vill sdga i vatteitn modell som beskriver reningsverk och sj6 har
byggts upp.l denna modell kan olika kemikalier definieras och modellen predikterar
sedan hur kemikalien spridsakvatiska miljéer kan en kemikaliga fleraolika 6den till
motes.De vanligaste 6dena for en kemikalie ar att desétts for biologisk nedbrytning
eller binder till sma partiklarDa den utsétts for biologisk nedbrytning betyder det att
mikroorganismerutnyttjar kemikalien som en energikalldMikroorganismerna bryter
isar kemikalierna till mindre strukturer samtidigt som energi frigors som
mikroorganismerna kan anvanda for tillvaXet andra vanliga 6det, bindning till
partiklar, innebar att kemikalien Rasedimentera till en sjébotten eller tas ut som slam i
ett avloppsreningsverk.

For att modeller ska kunna prediktera hur snabbt ett &mne bryts ned av mikroorganismer
eller binder till partikulart material maste degsacesseikunnabeskrivas Inte helt
ovantat ar det sa att kemikalier bryts mdler binder till partiklar olika snabbt beroende

pa kemikaliens egenskaper. | detta examensarbete har flera olika metoder anvants for att
forsoka bestamma numeriska varden for hur stora dessa hastigheter dikdor o
specifika kemikalier. Den vanligaste metoden for att bestdmma en kemikalies
biologiska nedbrytningshastighet ar att utféra ett experiment i laboratorierhiljo
experimentet sa tillsattimikroorganismettill kemikalien och man mater pa olika satt

upp hur snabbt mikroorganismerna bryter ned kemikali®noblemet med dessa
experiment ar ofta att de forhallanden som var gallande under experimentets
genomforande inte a de samma som i t.ex. ett reningsu2ek biologiska
nedbrytningen paverkas namligen fiera faktorer sdsom temperatur och -pétde
(surhetsgrad). Aven bindningen till partiklar svar att kvantifiera. Olika typer av
kemikalier binder till olika typer av partiklar och givetvis ar det sa att i vatted

valdigt 1ag partikelhalt kan en mingirmangd kemikalie bindas till partiklaOfta
forsoker man uppskatta hur val amnet binder till partiklar genom att utga@rnéets
I6slighet Med detta menas att om amnet valdigt val loser sig i vatten sa binder en
mindre andel av @mnet till partiklar oglte versa.

| manga fall vill man uppskatta ett amnes egenskaper utan att man egentligen vet
nagonting om hur amnet fungerar i miljdtt satt att géra detta ar att utga fran amnets
struktur och forsoka relatera denna struktur till den eftersokta esgarskTill exempel

saar alkoholers kokpunkt direkt relaterad till langden pa alkoholens kolkedja. Metanol



somendast har en kolatom har en lagre kokpunkt &n etanol som har tva kolatsmer

Det finns alltsa ett direkt samband med amnets struktur okbukdét. Metodiken att
relatera kemikaliers struktur till dess egenskaper kallas QSAR (Quantitative Structure
Activity Relationship). 2t finns aven QSARnetoder som kan anvéndas for att relatera
kemikaliers struktur med hur snabbt amnet bryts ned ellervhurdet binder till
partiklar. Dessa QSARmetoder kan vara mycket anvandbara for kemikalier som man
har valdigt lite kunskap om.

| detta examensarbete beskrivs dels uppbyggnaden av en modell som kan prediktera hur
kemikalier sprids fran en fabrik i Upp&aoch dels hur man kan uppskatta biologisk
nedbrytningshastighet odbindning till partiklar. Sex styckenkemikalier som sprids

fran fabriken har undersokts narmare. For déssaikalier har numeriska varden for
nedbrytningshastigheten odfindning till partiklar beréknatsDe sexkemikalierna
spridning i reningsverk och sj6 har sedan uppskattats med hjalp av modellering.
Metoderna som dr utvecklats ska anvandas som ett verktygdiirbeskriva samtliga
kemikaliers spridning fran fabrikeResultaten skbkunna anvandas som ett underlag

vid bedémning av saval befintliga som nya kemikalier.
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1. INLEDNING

1.1 BAKGRUND

Efter flera decennier av omfattande anvandning av kemikalier inom industrin
forekommer mangarganiskakemikalieri vara ekosystemior att bedéma eventuella
effekter av anvandningen av dessa kemikalier ar det oriskitekunna beskriva dessa
amners 0den efter anvandningeHur dessa amneifdrdelar ochsprider sig i miljon ar

svart att beskriva eftersom det ar beroende av saval ekosystemets som kemikaliens
egenskaper. Varje ekosystem ar dessutom uwilkket gor attom man har lyckats
beskriwa ett amnes spridning i ett ekosyste@nar resultaten inte direkt tillampbala
andraekosystem.

En exponeringsodell som ar specifikt for utslappsomradet fran en industri i Uppsala
hartidigaretagits fram Modellen hautvecklats i programvarornBoxchem(Toxchem,

2007) samt Stella (Stella, 2007)for att beskriva hur kemikalier som slapps ut fran
anlaggningerfordelas ochsprids i reningsverket och recipientéranken har varit att
modellen ska kunna modellera fordelpgprocesser som luftavgang, sorption till
partiklar (som sedan kan sedimentera) och biologisk nedbrytning i reningsverk och
recipienten. Vissa modellparametrar ar dock inte kanda for alla &mnen. Dessa ar framst
fordelningskoefficienten mellan partikulartaterial och vatteri,, samt den biologiska
nedbrytningkoefficienten K,. Dessa ar beroendav saval kemisk struktur som
omgivande faktoreochar darforej konstanta

1.2 SYFTE

Syftet med detta examensarbete ar att utveckla en metodik for att bestamma
modellkonstanterna Koch Kp. Metodiken skavara en arbetsgdng som ska kunna
anvandas for att estimera vardengroch K, pa basta majliga satt da en kemikalie ska
understkas i modellernaMojligheterna att anvanda sa kallade QSriRdeller
(Quartitative Structure Activity Relationships) i denna arbetsgang ska utredas. Det skall
aven goras en bedomning over hur de olika kemikalierna som slapps ut fran den
aktuellaindustrianlaggningenWppsala ska prioriteras, d.v.s. vilka kemikalier som ar av
storst intresse att simulern lista av intressanta @mnen ska sammanstéllas tillsammans
med tillhérande litteraturvarden foK, och K, som skall eftersbkas i detta
examensarbete.



2. TEORI

2.1 EXPONERINGSMODELLEN

En exponeringsmodell hatidigare utvecklatsav Angpanneforeningen @ for att
beskriva hur kemikalier fordelar sig i reningsverk och i recipient. Modéléskriver
kemikaliers exponerng i reningsverk och miljén. 2ahnebar en beskrivning for hur
kemikaliernabryts ned, binder till slam och avgar till luft. Ett annat anvandningsomrade
ar mojligheten att simulera effekten av ett tillfalligt érgb, exempelvis vad effekterna
av ett lackage i nagon av processerna skulle kunna ledMttellen ar tankt att
anvandas for att modellera de kemikalier som slapps ut fran GE Healthopsala.

GE Healthcare ar en producent av kemikadi@wn anvands inom lakemedelsindustrin.

Det finns 4 prim&ra processer som beskriver en kemikalies dde: biologisk nedbrytning,
bindning till avloppsslam, avgang till luft och fri spridning i recipientetisskefas
Modellen anpassas till en specifik kemikasom definieras med en mangd konstanter
och egenskaper. De kemikalier som ar intressaintgust den har fabriken dramst
organiska foreningar men samma typ av modell skulle &ven kunna anvandas for att
berakna till exempekungmetallers spridning. Bezade pa& kemikaliernas struktur
kommer deras O0den att skiljas efter att de lamnat fabrikeln del &amnen som fill
exempelsocker ochalkoholer kommer snabbt att brytas ned av mikroorganismer i
reningsverket, andra amnen kommer att avga till ét.amne somkan asamka storst
skadai recipienten ochpaverka manniskooch djur ar de som ej bryts nedv
mikroorganismer eller pa annat satt lamnar esgst Dessa amnen kan da
bioackumuleras i allt hogre koncentrationgtslappta kemikalier kaéven ge upphov

till andra oonskade effekter, till exempel skada de mikroorganismer som skoéter om
kvavereningen i reningsverket eller kontaminera det avloppsslam som ibland anvands
somlandutfyllnad.

Pa vagen till regiientenpasserakemikaligna tva reingsverk, det forsta reningsverket
ligger i anslutning till fabriken Bolandernasndustriomrade i Uppsala och det andra
reningsverket aKungsangsverket som ar Uppsalas kommunala reningdverkenade
avloppsvattnefran Kungsangsverketlappstill Fyrisan somsin tur mynnawut i Ekoln.
Modellen ar uppbyggd i de tva olika simuleringsmilji@T oxchenoch Stellg se figur

1

Processutslapp

Recipient:
Reningsverk i :> Kungsangsverket :> Fyrisan + Ekoln

Bolanderna

Figur 1. Programvarornaloxchemoch Stella anvands for att simulera reningsverk
respektive recipient.

&) STELLA
=/



2.11 Simulering av reningsverken

Den del av exponeringsmodellen som simulerar kemikaliernas i@tengsverkehar
byggts med hjalp av modelleringsverktygetToxchem som distribueras av det
kanadensiska foretaget Hydromaniislydromantis, 2007) Toxdiem erbjuder en
simuleringsmiljo dar anvandaren sjalv definierar de olika delarna av reningsverket i
form av boxarsom kan motsvara bioreaktorer, bassanger med biologisk rening och
mekaniska konstruktioner som till exempel galler och omrérare

| figur 2 har de olika delarna iBolandernas reningsverk och kommunala
Kungsangsverket definierats. Bolandernas reningsverk inkluderar tva bioreaktorer
medanKungsangsverket bestar av en seeringsbasséangened bade anaeroba och
aeroba stegsant sedimentationsbassanger. Inget slamuttag skdBoléndernas
reningsverk vilket innebér att de kemikalier som binder till partiklar komnagt
transporteras vidare tiKungsangsverket dar de kan sedimentera for att slutligen hamna
i det slam somsamlasupp. Varje box har definierats med numeriska varden som
bestammer bassangers dimensioner, floden och luftemddrdel med denna form av
box-simulering av reningsverk ar att man enkelt kan lagga till nya delar vid eventuella
ombyggnationerfér att sedansimulera vilka effekter dessa nybyggnationer skulle
innebara Modellen kandarfor anvandas for att utreda effekterna av olika forslag pa
atgarder, till exempel hur myckeeduceringen av en viss kemikatikulle minska om
ytterliggare en bioreaktor byggs.Detta har dock inte varit det ursprungliga syftet med
modellen.

Model l en °ver reningsvsatehede Po winl lkget klad tl yac
floden och koncentrationer som modellen beréknardgg@mvikt ochej antasforandras
med tiden.

i Tokchem + - [C:\Program Files' Toxchem+ ¥3\c:\program files' toxchem+ ¥34,3 toxchem modell'ge exp modellsw - | = 5[
File Edit Mode Schematic Model Online LUtlties Help

D BD[e[e D [T 52|70 Vi@
LI_| | B3 Exponerinasmdadel GE | 54| 50| 6| o e

B | B S

Ll | _>|LI

Figur 2. En Oversiktsbild fran simuleringsmiljGfoxchemDe olika boxarna motsvarar
de olika reningssteg som det industriella och kummunala reningsverket bestar av.




2.1.2Simulering av recipienten

Modellen 6ver recipienten har deikrats i modellverktygeStella (Stella, 2007 yvilket

ar ett valkant modelverktyg inom utbildning och forskning. Med Stella finns
mojligheter att simulera allatdrkbara processer over ett valfritttidsspann.
Avloppsvattnetfran Kungsangsverket slapps tiit Fyrisin som efter nagra kilometer
mynnar ut i Ekolnl den recipientmodell som utvecklatsSStellaantas inga processer
ske i Fyrisan forutom en utspadniagh binding till partikulart materialock antas den
mangdav kemikalien som ar bundeill partiklar ej sedimentera utan istéllet félja med
strommen i fyrisan ut till EkolnDetta betyder att den mangd kemikalier sstapps ut

till Fyrisin ocksd nar EkalnDetta ar inte ett helorimligt antagand eftersom
transporttiden fran yisan till Ekoln bedéms vara mindre &n ett dygrilket ska
jamféras med vattenomsattningstiden i Ekoln som beraknaswiéirtader Berakningar

av hur stora inflodena av kemikalier ar fl@ungsangsverket tilFyrisan utgar fran de
resultat Toxchemgenererat vid maglering av reningsverken. ModellenStella ar
uppbyggdav 4 boxar som motsvarar omraden i sjon som en kemikalie kan befinna sig i,
dessa boxar ar ytvatten, djupvatten-g€timent och ASedimentse figur3. Med ET
sediment menas den delen av bottnaom klassas som erosierach transportbottnar
Denna typ av bottnar férekommer pa grundare vatten dar vagrorelser och bottens
naturliga lutning gor att de partiklar som sedimenterar till botten ofta kan aterga till den
fria vattenmassanGransen mellan tyatten och djupvatten definieras av en vagbas
vilket ar det djup som vind och vagor paverkar vattnets réredsdaottnar daremot
befinner sig nedanfor vagbaséet enda sattet en kemikalie kan lamna sjon efter att ha
natt A-sediment ar genom begravgiin takt medatt arliga lagermed sediment packas
ihop lager over lager. Detta @n forenkling av ett verkligt ekosystem dar bottendjur
och fiskar kan orsaka en viss omrdrning i bottensedimentet.

Mellan de olika boxarna sker en mangd olika transporgaser som adefinierade
enligt differentialekvationer. | dessa ekvationer anvands anvandaedatie varden for
kemikaliens biologiska nedbrytningshastigh€t)(och fordelningskoefficienten mellan
partikulart material och vatten (K FOrutom processedar kemikalien transporteras
mellan de olika boxarnasom sedimentation och resuspensikan kemikalier helt
lamna systemet genom biologisk nedbrytning, avgang till luft, begravning i sediment
eller genom utflodet fran Ekoln.
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Figur 3. Endversikt av recipientmodellen som ar uppbygdeilla

2.2BIOLOGISK NEDBRYTNING

Biologisk nedbrytning &ar en ekologisk process som utfors av djur, vaxter och
mikroorganismer varav den senaste gruppen star for huvuddelen av arbetet.
Mikroorganismer inefattar bakterier, protozoer och svamporganismer. Denna grupp av
organismer fine i alla olika typer av miljéer.Mikroorganismer finns &aven i
forhdllanden med extrema temperaturer, salthalter, laga syrenivaer och torra
forhallanden. Mikrobiell nedbrytningr en av de viktigaste processerna for minskning
av halter av kemiska amnen i miljon. Eftersom vatten ar en vanlig recipient for manga
av de amnen som manniskan tillverkar sa finns det ett behov av att forsta hur biologisk
nedbrytning av kemikalier fungaravatten och med vilken hastighet det sker.

Mikroorganismerna ar i konstant behov av material och energi for att kunna tillvéxa
vilket de far genom metabolism av olika amnen. En enskild typ av mikroorganism
bryter sédllan ned en kemikalie fullstandigiam anvander sig endast utav en del av
molekylen genom att avskilja en jon eller en funktionell grupp. Efter att en molekyl
utnyttjats av en mikroorganism har ett nytt &mne skapats som har sitt eget 6de och inte
sallan blir en energikalla for en annan ggpmikroorganism. En lang nedbrytningskedja
kan bildas dar olika mikroorganismer utnyttjar molekylen i olika steg, detta kan fortga
till dess att molekylen blivit mineraliserad. Med mineralisering menas att en molekyl
har transformerats fran att vara eremgikalla till att fullstandigt ha omvandlats till
stabila former av kol, vate, kvave, fosfor och sa vidBeevanligaste produkterna fran

en fullstandig mineralisering ar koldioxid och vatten.



De biologiska nedbrytningsprocesserna ar ofta langsammdinbstofta begransande
faktorer som tillgang pa syre, temperatur och tillgang pa mikroorganismer. Kemikalien
maste dessutom vara lattillganglig for organismen vilket oftast innebar att molekylerna
ska vara losta i vatten och inte hart bundna till pardikuinaterial. Begransningar kan
ocksa finnas inom organismen sjalv, en transport fran cellvaggar till cellens
metabolitiska apparatur kan ta mer eller mindre lang tid. Aven organismens
produktionshastighet av de enzymer som behdvs for nedbrytningen kansesn en
begransande faktor. For att en population av en mikroorganism ska kunna svara pa
forekomsten av en viss kemikalie kravs det att populationen vaxer till som ett svar pa
kemikaliens forekomst och darmed kan minska halten av kemikalien.
Mikroorganisnernas tillvéxthastighet och deras grad avergmtnytjande av
kemikalien ar darfor en faktor som paverkar hur snabbt en viss kemikalie kan brytas ned
av en population mikroorganismer.

Biotransformationshastigheter ar troligtvis den minst forstadda gaeamfor kemiska
amnens nedbrytning i miljon. Det gar dock att bestamma allmanna samband for att
uppskatta dessa hastigheter utifran kemikaliernas strigamband som utifrdn amnets
struktur uppskattar ett numeriskt varde pa den biologiska nedbrytastigteten kallas
QSBR (Quantitative StructwBiodegradability Relationship)

2.2.1 Den biologiska nedbrytningskoefficienten

Den biologiska nedbrytningshastigheten ar fundamental fér att berakna hur lange en
kemikalie kan befinna sig i en sjo eller mgsverk innan den blir nedbruten av
mikroorganismerNedbrytningshastigheten maste definieras i bBadchenoch Stella

for varje specifik kemikalie sonska modellera. Detta ar en mycket svar uppgift
eftersom manga kemikaliers egenskamedast delvis arkanda | vissa fall ar
kemikaliens struktudet enda man kanner till.

| bade Toxchemoch Stella maste den biologiska nedbrytningskoefficientédy,,
definieras for att programmen ska kunna ta hansyn till mikroorganismers paverkan pa
amnets koncentratiork, ar beroende pa en mangd faktorer som temperatur, pH,
tillgdng pa mikroorganismer med mera. Detta innebar att ettkgifiir en kemikalie i

ett reningsverk intér direkt tillAmpbart i modellen for recipienten. Enheterna K@r

skilier sig at i reningsverk och recipient vilket beror pa de ekvationer modellerna
anvander sig av for att berdkna nedbrytningshastighetei.oxichem beréknas
nedbrytningshastigheten é@gtl ekvation 1. | ekvationen ingar koefficienteK, som
anges av anvdaren.

r, = K, _c XV Q)

C

1+ —

KS
r, = bionedbrytningshastighet [mg/h]
Ky = nedbrytningshastighetskoefficient [L/(mg h)]
C = det aktuella amnets koncentration [mg/L]
Ks= halvméattnadskonstant [mg/L]
X = biomassakoncentration [g/m?]



V = bassangstorlek [L]

Enheten for K, i Toxchem ar [L/(mg*h)] dar L/mg motsvarar inversen av
koncentrationen biomassa fiirikroorganismara i bassangen. Enligtkvation1 Okar

inte bionedbrytningshastigheten linjart med koncentrationen av &mnet. pdebatt

om amnets koncentration fordubblas sa 6kar mangden amne som bryts ned per tidsenhet
men den blir inte riktigt dubbelt s& hoBet finns en begransning for hur mycket
nedbrytningshastigheten kan oketta satt att beskriva nedbrytning ellenilkt kallas
monodkinetik. Monodkinetiken betyder att det finns en grans for hur snabbt
mikroorganismerna kan bryta ned ett amnéd laga koncentrationer kommer
nedbrytningshastigheten 6ka proportionerligt mot @mnets koncentration men vid mycket
hoga koncetrationer sa okar nedbrytningshastigheten lite eller inget alls da amnets
koncentration 6kar. Monodkinetik ar ett rimligt antagande men nackdelenndarafibr

att anvanda sig agkvatioren mastekanna till ytterligare en koefficient, Kvilket ar

den amnesspecifika halvmattnadskonstanten. Om amnets halvmattnadskogéstant
okand och ej angesTioxchemkommer programmet rékna med ett linjart samband for
nedbrytningshastighetese ekvatior.

f, = k,CXV )

Skillnaden mellan anvandningen Bhonodkinetik och den linjara ekvationen &r valdigt
liten vid sma koncentrationerVid mycket hoga koncentrationer kommer dock
skillnaden bli stor. For att illustrera detta har nedbrytningshastigheten for etanol
ber&nats med bada ekvationerna och satts in i samma diaggdigur4. Da etanol har
uppnatt en koncentration av 10 mg/L i reningsbassanggtommer
nedbrytningshastigheten beradknas 5 ganger hdogre om man anvander det linjara
sambandet istallet for monodkitik. 10 mg/L ar dock i sammanhanget en hég
koncentration, kemikalieutslappen orsakar séllan koncentrationer 6ver 1 mg/L i
reningsverket. Vid laga koncentrationer ar skillnaden i nedbrytningshastighet mellan
monod och linjarekvationen mycket litese figur 5.
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Figur 4. Skillnaden i beraknad nedbrytningshastighet mellan liggéh monodkinetik
vid olika koncentrationer etanol.



Figur 5. Skillnaden i berdknad nedbrytningshastighet mellan irgah monodkinetik
vid laga koncentrationer etanol.

| den del av modellen som beskriver recipienten anges nedbrytningshastigheten som
dag'. Detta eftersom att recipientmodellen somvegklats i Stella ej innehéller en
beskrivning for recipientens biologiska aktivitet vilkebdellen for reningsverket gor.

2.2.2 Litteratur och databaskallor for nedbrytningsdata

En kemikalies biologiska nedbrytningshastighet ar en komplex egenskap somaberor
manga faktorer och darfor ar svar att uppskatta. Nedbrytningshastigheten vigs en
kemikalie skiljer sig mellanolika reningsverk beroende pa avloppsvattneth
reningsverkets egenskaper vilket gor att en experimentellt uppmaitt
nedbrytningshastighet kan skilja sig vasentligt mellan tva olika reningsietkar

alltid bast att goraxperimentella matningar pd den anlaggningen som simuleringarna
ska tillampas pa, om matningen ska utforas pa ett externt laboratorium s lsonde
utfor experimentet vara medveten om vilkgp av avloppsvatten som anvands pa den
aktuella anlaggningerOm det ej har gjortexperimentellanatningar pa den aktuella
kemikalien vid den aktuella anlaggningen kan i andra hand experimentella métningar
fran andra avloppsreningsverk anvandas, det ar dock viktigt att notera under vilka
omstandigheter experimentbar utforts. Samma faktum &r aktuellt for recipienter
manga faktorer sadsom klimat, pH, och morfologi paverkar i allra hogsta grad
kemikaliens biologiska nedbrytningshastighBesultatenfran experimentella tester
finns latt tillgangliga i en mangd okikkemiska databaser péernet

Hydromantis (Hydromantis, 2007) har vid utvecklandet Taaxchemsammanstallt
nedbrytningsdata for drygt 200 organiska kemikalier vilka som fidrdefinieradei
Toxchemslatdas. D& man vill simulera en kemikalie som redan finns i databasen ar det
darfor lampligt att anvanda de férdefinierade vardena for biologisk nedbrytning savida
man inte har lyckats hitta experimentella nedbrytningsdata for den aktuella
anlaggningen. De Kar som Toxchemhar anvant sig av finns listade i programmets
referenslista.



