
Modele matematice ı̂n evaluarea de risc ecologic

asociat solurilor contaminate cu metale

MoMaSVit∗†

Rezumat

Procesul de evaluare a riscului presupune folosirea unor metode
credibile şi verificate dearece numai aşa administratorii de risc pot fi
convinşi să treacă la acţiune. În evaluarea riscului ecologic asociat con-
taminarii cu metale au fost identificate un set de principii, care trebuie
ı̂ncorporate ı̂n caracterizarea expunerii şi evaluarea riscului asociat.
Măsura ı̂n care aceste principii se regăsesc ı̂n modelele matematice
utilizate determină relevanţa şi credibilitatea modelului respectiv.

În lucrarea de faţă ne propunem o trecere ı̂n revistă a unor modele
matematice care se adresează evaluării de risc ecologic asociat unui sol
contaminat cu metale precum şi proiectării unor tehnologii de bioreme-
diere.

1 Introducere

Contaminarea solurilor cu metale ı̂n urma diverselor activităţi industriale
este la ora actuală o problema majoră. Datorită interacţiilor ı̂ntre diferitele
compartimente de mediu, contaminanţi din sol se redistribuie ı̂n toate com-
partimentele de mediu cu implicaţii asupra bunei funcţionări a sistemelor
biotice naturale şi stării de sănătate umană. Modul ı̂n care metalele se
distribuie precum şi transformările suferite depind de proprietat

¯
ile fizico-

chimice ale metalelor şi de parametrii de mediu. Actualmente este acceptat
că un număr de caracteristici sunt ı̂n mod unic proprii metalelor şi că aceste
proprietăţii unice, considerate drept principii, trebuie luate ı̂n considerare ı̂n
activitatea de evaluare a riscului, [15], [16]. Aceste principii pot fi formulate
astfel:
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- Metalele sunt componente naturale ale mediului cu concentraţie re-
gională variabilă;

- Toate compartimentele de mediu conţin ı̂n mod natural mixturi de met-
ale şi cel mai adesea metalele sunt introduse ı̂n mediu ca mixturi;

- Unele metale sunt esenţiale pentru sănătatea oamenilor, animalelor,
plantelor şi microorganismelor;

- Chimia metalelor ı̂n mediu influenţează ı̂n mod puternic starea lor şi
efectele pe care le au asupra receptorilor umani şi ecologici;

- Toxocinetica şi toxodinamica metalelor depind de metal, de forma sau
compuşii metalului şi de abilitatea organismului de a regla sau stoca metalul.

Scopul principal al oricărui model matematic utilizat ı̂n procesul de eva-
luare a riscului sau pentru proiectarea unor tehnologii de bioremediere este
să dea o estimare cantitativă a concentraţiei contaminantului ı̂n receptor
cunoscând concentraţia contaminantului la sursă. Stabilirea unei astfel de
relaţii cantitaive este dificilă deoarece:

a) drumul pe care ı̂l parcurge o anumită substanţă chimică de la sursă la
receptor trece prin medii diferite;

b) pe parcurs, contaminantul poate suferi mai multe transformări bio-
chimice;

c) gradul de asimilare a contaminantului depinde de caracteristicile bio-
logice ale receptorului.
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Figura 1: Reprezentare schematică a căilor de expunere pentru un receptor
ecologic.
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Figura 1 conţine o schemă a modului de expunere a unui receptor eco-
logic. În cele mai multe situaţii receptorul acumulează contaminantul dintr-
un mediu care nu se afla ı̂n contact direct cu sursa.

Pentru determinarea concentraţiei ı̂n receptor este nevoie ı̂n mod esenţial
de trei tipuri de modele matematice:

a) model matematic al dinamicii contaminantului ı̂n fiecare mediu,
b) model matematic al transferului contaminantului ı̂ntre două medii dis-

tincte,
c) model matematic al acumulării.
Dinamica metalelor ı̂n medii precum sol, aer sau apă este descrisă foarte

bine de ecuaţii cu derivate parţiale de tip parabolic sau eliptic. Pentru
modelarea acumulării ı̂n receptor modele de tip biodinamic sunt considerate
ca fiind satisfăcătoare, [15], [16]. În schimb, modelarea interfeţei este extrem
de dificilă şi modelele existente au un caracter empiric. Această situaţie se
datorează ı̂n special complexităţii proceseler de transfer şi dificultăţii de
cuantificare a acestor procese.

În secţiunea trei prezentăm un model matematic al distribuţiei unui con-
taminant ı̂ntr-un mediu format din sol şi rădăcinile plantelor care sunt culti-
vate pe solul respectiv. Modelarea unor astfel de compartimente este impor-
tantă atât ı̂n evaluarea riscului ecologic cât şi ı̂n proiectarea unor tehnologii
de bioremediere.

2 Evaluarea riscului. Concepte de bază şi definiţii

Evaluarea riscului este un proces de identificare şi estimare a daunelor pro-
duse sistemelor ecologice sau oamenilor de diverse substanţe chimice eliber-
ate ı̂n mediu natural, [2], [3]. Evaluarea are că scop principal să informeze
factorii responsabili, politici şi economici, asupra măsurilor care trebuiesc
luate ı̂n vedere stopării sau diminuării activităţilor implicate ı̂n emisiile
poluante. Acest aspect de reglementare are la bază cuantificarea riscului
şi estimarea preciziei acestei mărimi. În funcţie de cadrul legislativ ı̂n care
este folosit, procesul de evaluare poate să fie structurat ı̂n mod diferit, [6].
În procesul de evaluare a riscului pot fi identificate cinci activităţi esenţiale:

1. Identificarea surselor potenţiale de risc

2. Evaluarea răspunsului la doză

3. Evaluarea expunerii

4. Caracterizarea riscului
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5. Analiza variabilităţii şi incertitudinii

Fiecare din aceste activităţi necesită instrumente proprii de cercetare
şi o analiză amănunţită a acestora este dincolo de scopul acestei lucrări.
Dar pentru a ı̂nţelege mai bine contextul ı̂n care este utilizat instrumentul
matematic facem o prezentare sumară a lor.

Identificarea surselor potenţiale de risc. Printre cele mai impor-
tante surse de contaminare cu metale aminitim: depozitele cu steril rezultate
ı̂n activitatea minieră, combinatele siderurgice, platformele de depozitare a
resturilor menajere şi apele reziduale menajere din aglomeraţiile urbane.
Deşi nu la fel de importante, gazele de eşapament şi fertilizatoarele pot fi de
asemenea surse de poluare cu metale. Compartimentele de mediu contami-
nate de aceste surse sunt aerul, apele de suprafaţă, solul, pânză freatică şi
mediul marin.

Evaluarea răspunsului la doză Unele metale sunt esenţiale pentru
sănătatea oamenilor, plantelor, animalelor şi microrganismelor. Esenţiali-
tatea fiind unul din factorii cei mai importanţi care diferenţiază evaluarea
riscului poluării cu metale faţă de substanţele chimice sintetice. În raport
cu esenţialitatea, ”trace elements” pot fi ı̂mparţite ı̂n trei mari categorii:

- elemente esenţiale;
- elemente benefice;
- elemente accidental prezente ı̂n organism (fără rol benefic).

În general, elementele esenţiale au rol toxic dacă concentraţia lor depăşe-
şte un anumit nivel şi induc deficienţe de funcţionare atunci când concetraţia
lor scade sub o limită inferioară.

Evaluarea expunerii Caracterizarea expunerii descrie contactul poten-
ţial sau actual ı̂ntre bioreceptor şi contaminant. În procesul de evaluare a
expunerii distingem:

- calea de expunere (include: sursa chimică, mecanismul de emisie, medi-
ile de transport şi sau contact, punctul de contact, căile de asimilare);

- frecvenţa expunerii;
- durata expunerii.

Caracterizarea riscului Caracterizarea riscului este un proces de se-
lecţie şi cuantificare a consecintelor adverse rezultate ı̂n urma unei acţiuni,
sau inacţiuni, cum ar fi utilizarea pesticidelor, mineritul sau procesele tehno-
logice din industria siderurgică. Caracterizarea riscului este utilizată pentru
a stabili semificaţia unui risc estimat prin definirea mărimilor şi precizia
estimărilor, [2].
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Figura 2: Model conceptual al rizosferei.

3 Distribuţia contaminanţilor ı̂n rizosferă. Mod-

ele matematice

Contaminarea solurilor cu substanţe chimice rezultate ı̂n urma diverselor
activităţi umane este o problemă de maximă importanţă. Metalele grele
reprezintă o componentă majoră a contaminanţilor anorganici. Din sol met-
alele pot migra către pânza freatică, aer şi plante, producând astfel un efect
de contaminare ı̂n lanţ.

Spre deosebire de substanţele organice care pot fi degradate de către
microorganismele din sol, pentru metale este necesar să fie fixate ı̂n matricea
solidă a solului sau sa fie preluate pe cale fizică. Deşi cele mai multe metale
sunt esenţiale toate metalele sunt toxice la concetraţii mari deoarece prin
formarea radicalilor liberi exercită un stres oxidativ. De asemenea ele pot fi
toxice şi prin faptul că pot ı̂nlocui metalele esenţiale ı̂n pigmenţi sau enzime
perturbând funcţiile acestora, [7], [8].

Procesele bio-geo-chimice complexe care au loc ı̂n mediul format din
matricea solidă a solului, apa care ocupă parţial spaţiul porilor şi rădăcinile
plantelor fac ca modelare matematică a evoluţiei şi distribuţiei unui contam-
inant ı̂n cele trei medii să fie extrem de dificilă.
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Mişcarea apei ı̂n sol este descrisă de ecuaţia lui Richards [1]

∂θ(h)

∂t
= div(K(h)∇h + e3K(h)) + s(h,x, t), (1)

unde θ reprezintă conţinutul volumetric de apă, h reprezintă sarcina de
presiune, K desemnează coductivitatea hidraulică, s reprezintă sursa de apă
şi e3 este versorul direcţiei verticale. Viteza apei se calculează cu formula

v = −K(h)∇ (h + e3) . (2)

Funcţiile θ(h), K(h) sunt caracteristice unui anumit tip de sol şi sunt
date ı̂n mod empiric.

Dinamica contaminantului este guvernată de o ecuaţie de forma:

∂(ρscs + θcw)

∂t
+ ∇ · vcw = div(D∇cw) + f(cs, cw,x, t), (3)

unde cs reprezintă concetraţia masică a contaminantului ı̂n matricea solidă
a mediului poros, cw concetraţia volumică a contaminantului dizovat ı̂n apă.
D reprezintă tensorul de difuzie, iar f sursele de masă. Procesele de difuzie
ı̂n medii poroase sunt puternic influenţate geometria porilor. Un exemplu de
relaţie empirică care ţine cont de geometria porilor pentru D este următorul,
[1], [9]:

θDij = al|v|δij + (al − at)
vivj

|v|
+ θD0τδij , (4)

unde al şi at sunt coeficienţii de dispersie longitudinală şi transversală, D0 co-
eficientul de difuzie moleculară, τ tortuositatea traiectoriilor, iar δ reprezintă
simbolul lui Kronecker.

Prezenţa şi influenţa rădăcinilor ı̂n rizosferă este modelată prin termenii
sursă s ı̂n ecuaţia (1) şi f ı̂n ecuaţia (3).

Procesele de transfer care au loc ı̂ntre apă şi matricea solidă a solu-
lui sunt modelate de obicei printr-o relaţie algebrică, izotermă, care leagă
concetraţiile cs şi cw.

Exemple de izoterme, [9]

liniară cs = κcw

Freundlich cs = κcn
w

Langmuir cs =
κ1cw

1 + κ2cw

Cantitatea de apă preluată de către plante este modelată prin funcţia
empirică s(·, ·, ·). Un exemplu de model este următorul, [14]:

s(h, zr, t) =
2Tp(t)

zmax

β(h)

(

1 −
zr

zmax

)

, (5)
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unde Tp(t) cuantifică transpiraţia plantei, β(h) factor de reducţie, zr cuan-
tifică creşterea rădăcinilor, iar zmax este adâncimea maximă la care pot
ajunge rădăcinile. Toate acestea sunt relaţii empirice specifice solului şi
plantelor.

Procesul de transfer al metalului contaminant din sol ı̂n plante, cel
mai complicat dintre toate procesele de transfer, este modelat de asemenea
printr-o funcţie empirică, f(·, ·, ·, ·). Cel mai simplu exemplu este cel dat
de o relaţie de tipul Michelis-Menten, utilizată pentru preluarea cadmiului,
[14], [10]:

f =
Imaxcw

Km + cw
. (6)

Încheiem această secţiune cu observaţia că modelul dat de ecuaţiile 1, 3
cu relaţiile empirice 2, 4, 5, 6 este puternic dependent de particularităţile
solului, plantelor şi metalului contaminant.

4 Simulare numerică

Având ı̂n vedere complexitatea modelelor matematice care surprind eval-
uarea riscului ecologic asociat solurilor contaminate cu mentale, ı̂n primă
fază considerăm o situaţie simplificată ı̂n care studiem numeric infiltraţia
apei ı̂ntr-un sol stratificat. Modelul considerat de noi nu este unul trivial,
fiind descris de ecuaţia Richards (1) fără termenul sursă s.

h1 h2 h3

loam 

loam 

glendale

glendale

vn=0

vn=0

vn=0

1m

1m

Sol argilos - configuraţie fizică. Parametrii solului de argilă (loam) ı̂n modelul van
Genuthen sunt: n = 2, α = 3.35 m−1, l = 0.5, Ks = 0.3318 mh−1, θr = 0.012, θs = 0.368
iar cei ai solului Glandale sunt: n = 1.3954, α = 1.04 m−1, l = 0.5, Ks = 0.545 ×

10−2 mh−1, θr = 0.106, θs = 0.4686.
Data iniţială este h0 = −1.0 m pentru ı̂ntregul domeniu. Condiţiile iniţiale sunt de tip
mixt.

Figura 3:
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În continuare prezentăm câteva rezultate numerice obţinute. Ca modele
empirice pt conţinutul volumetric de apă θ(h) şi conductivitatea volumetrică
K(θ) vom folosi modelul van Genuchten:

S(h) =

{

(1 + (αh)n)−m
, h < 0,

1, h ≥ 0,
(7)

K(S) =

{

KsS
l
(

1 −
(

1 − S1/m
)m

)

2

, 0 < S < 1,

Ks, S ≥ 1,
(8)

unde S reprezintă conţinutul relativ de apă

S =
θ − θr

θs − θr
.

Pentru acest test a fost utilizat un sol argilos compus din două straturi
alternative ca in Figura 4 (pentru detalii, vezi [20]).

8



 0
 0.1

 0.2
 0.3

 0.4
 0.5

 0.6
 0.7

 0.8
 0.9

 1  0  0.1  0.2  0.3  0.4  0.5  0.6  0.7  0.8  0.9  1

-1.8
-1.7
-1.6
-1.5
-1.4
-1.3
-1.2
-1.1

-1
-0.9
-0.8

 0
 0.1

 0.2
 0.3

 0.4
 0.5

 0.6
 0.7

 0.8
 0.9

 1  0  0.1  0.2  0.3  0.4  0.5  0.6  0.7  0.8  0.9  1

-1.8
-1.7
-1.6
-1.5
-1.4
-1.3
-1.2
-1.1

-1
-0.9
-0.8

t = 6h

 0
 0.1

 0.2
 0.3

 0.4
 0.5

 0.6
 0.7

 0.8
 0.9

 1  0  0.1  0.2  0.3  0.4  0.5  0.6  0.7  0.8  0.9  1

-1.8
-1.6
-1.4
-1.2

-1
-0.8
-0.6

 0
 0.1

 0.2
 0.3

 0.4
 0.5

 0.6
 0.7

 0.8
 0.9

 1  0  0.1  0.2  0.3  0.4  0.5  0.6  0.7  0.8  0.9  1

-1.8
-1.6
-1.4
-1.2

-1
-0.8
-0.6

t = 24h

 0
 0.1

 0.2
 0.3

 0.4
 0.5

 0.6
 0.7

 0.8
 0.9

 1  0  0.1  0.2  0.3  0.4  0.5  0.6  0.7  0.8  0.9  1

-1.8
-1.6
-1.4
-1.2

-1
-0.8
-0.6

 0
 0.1

 0.2
 0.3

 0.4
 0.5

 0.6
 0.7

 0.8
 0.9

 1  0  0.1  0.2  0.3  0.4  0.5  0.6  0.7  0.8  0.9  1

-1.8
-1.6
-1.4
-1.2

-1
-0.8
-0.6

t = 48h
Profile comparative ale sarcinii de presiune pentru două date Dirichlet diferite
la frontiera superioară a domeniului la momente de timp diferite. h1 =
−0.75 m, h2 = −0. m, h3 = −0.75 m.(stânga); h1 = −0.75 m, h2 =
−0.3 m, h3 = −0.75 m.(dreapta).

5 Concluzii

Problemele de modelare matematică care se aderesează evaluării de risc
ecologic asociat unui sol contaminat cu metale, precum şi proiectării de
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tehnologii de bioremediere prezintă un grad ı̂nalt de complexitate. Din acest
motiv vor fi necesare atât investigaţii matematice de natură calitativă cât
şi investigaţii numerice.

Din punct de vedere calitativ se va urmări studiul existenţei soluţiilor
ecuaţiilor care modelează fenomenele de interes cât şi proprietăţi ale acestora
care prezintă relevanţă fizică.

Privitor la dezvoltarea metodelor numerice de rezolvare a modelelor im-
plicate ı̂n acest studiu se vor analiza acurateţea metodelor, convergenţa al-
goritmilor, validarea metodelor numerice (prin metode soft — compararea
rezultatelor cu cele obţinute prin metode numerice clasice —, sau experi-
mental — prin compararea valorilor numerice calculate cu date experimen-
tale). În plus, vom avea ı̂n vedere crearea unor interfeţe prietenoase pentru
utilizarea softului nou creat ı̂n cadrul acestui proiect.
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