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Abstract

Complexitatea procesului de acumulare a metalelor in plante si or-
ganisme animale, precum si multitudinea factorilor interni si externi
care influenteaza acest proces, impun introducerea unor principii uni-
ficatoare gi a unor ipoteze simplificatoare gi care sa permita obtinerea
unor modele matematice rezolvabile gi care sa faca uz de un numar re-
dus de parametri. Pe de alta parte simplificarile introduse in procesul
de modelare nu trebuie sa il indeparteze pe acestea de procesul real. In
aceasta lucrare analizam un model biodinamic obtinut pe baza prin-
cipiului conservarii masei. Printr-o interpretare adecvata a intrarilor
si pierderilor de masa, modelul se dovedeste a avea un spectru larg de
aplicatii.

1 Introducere

Bioacumularea este un proces cheie in evaluarea riscului de contaminare gi
in monotorizarea gradului de contaminare a diverselor compartimente de
mediu cu diverse substante toxice rezultate din activitatea umana. Uti-
lizarea bioindicatorilor se bazeaza pe ipoteza ca existenta unui metal in
mediul extern, apa, aer sol, peste nivelul natural se reflecta intr-o crestere a
concentratiei in plantele i organismele care vin in contact cu acel mediu. Pe
de alta parte cresterea concentratiei unor metale toxice peste anumite limite
poate fi fatald pentru acel organism sau poate produce disfunctionalitati la
nivelul ecosistemului. Modelele matematice de bioacumulare pot fi folosite
intr-un dublu sens: a) sa furnizeze informatii despre gradul de poluare a
mediului cunoscand concentratia la nivelul bioindicatorului, b) si permita
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o estimare a concentratiei la nivelul receptorilor biotici cand se cunoaste
concentratia in mediu extern.

In elaborarea modelului matematic trebuie s& se tina cont ca procesul de
bioacumulare a metalelor poseda o serie de proprietati specifice care fac ca
metodele folosite In cazul acumularii altor substante sa fie inaplicabile sau
daca sunt apicate sa dea rezultate eronate. Evolutia tehnicilor de masurare
precum gi a metodelor de modelare au permis identificarea unor proprietati
care disting circulatia metalelor in mediul biotic de contaminarea cu alte
substante. Printre acestea, urmatoarele proprietati sunt esentiale, [1], [2]:

1. biodisponibilitatea metalelor depinde de mediu si de compozitia chimica
a mediului;

2. numai anumiti compusi ai metalelor sunt biodisponibili;

3. animalele si plantele posedda mecanisme de reglare a acumularii si
eliminarii metalelor din organism;

4. informatiile privind procesul de bioacumulare a unei anumite forme a
metalului pe o anumita cale nu pot fi transferate altei forme sau altei
cai de acumulare;

5. metalele nu sunt nici create nici distruse de organism, ele pot trece
eventual dintr-o forma in alta;

6. capacitatea de acumulare difera de la organism la organism si chiar
pentru aceeasi specie este in functie varsta, sex, cale de expunere.

Aceasta variabilitate in biodisponibilitate a metalelor gi in raspunsul di-
verselor organisme la expunere a facut ca modelarea matematica a bioacu-
mulérii metalelor sa fie mult mai putin folosita in ecotoxicologie comparativ
cu substantele organice, spre exemplu. Pentru a elabora un model matem-
atic veridic este necesara introducerea unor concepte si principii unificatore
care sa permita tratarea acestor specificitati intr-o maniera unitara [6].

In sectiunea urmatoare vom prezenta un model dinamic de bioacumulare
bazat pe urmatoarele idei: a) principiul de conservare a masei, b) existenta
unor cai multiple de acumulare, ¢) existenta unui mecanism intern de elim-
mare.

Matematic, modelul este dat de un sistem de ecuatii diferentiale ordinare
a carui solutie descrie evolutia in timp a procesului de acumulare.

Modelele matematice date de sisteme de ecuatii diferentiale ordinare sunt
extrem de utilizate nu numai in modelarea proceselor de bioacumulare ci si



in alte ramuri ale biologie si ecologie. Aceste modele ofera cateva avantaje
certe in raport cu alte modele, anume:

- pot modela procese evolutive,

- permit o analiza compartimentala a procesului modelat,

- permit determinarea configuratiilor de echilibru,

- permit determinarea stabilitatii configuratiilor de echilibru,

- permit analiza sensibilitatii si incertitudinii in raport cu parametrii,

- din punct de vedere matematic teoria lor este bine pusa la punct atat
calitativ cat si numeric.

Ca dezavantaj, nu pot modela fenomene cu un grad inalt de heterogenei-
tate.

Acuratetea predictiei este puternic inflentatd de urmatorii factori:

e identificarea in mediu extern a tuturor formelor chimice bioaccesibile
ale metalului,

e in cazul prezentei mai multor metale, natura lor competitiva sau co-
operativa In raport cu bioaccesibiltatea,

e identificarea tuturor cailor de expunere,

e identificarea tesuturilor si organelor de acumulare,

e cinetica interna,

e masura in care modelul matematic tine cont de natura dinamica a
procesului de bioacumulare a metalelor,

e scara spatio-temporala de evaluare a parametrilor,

e controlul erorii de rezolvare a modelului matematic.

In sectiunea urmatoare vom prezenta modelul biodinamic iar in sectiunea
3 vom ilustra capabilitatile modelului prin cateva exemple fictive.

2 Model biodinamic de bioacumulare

In procesul de modelare matematica a procesului de bioacumulare este nece-
sara introducerea unor concepte si principii de acumulare care sa permita
predictia concentratiei contaminantului in organism in functie de distributia
acestuia in mediul extern de contact. Un principiu extrem de util s-a dovedit
a fi principiul conservéarii masei. Acest principiu igi are originea in fizica
gi In formularea lui intervin doud concepte fundamentale: flux de masa si
productia de masd. Fluxul de masa cuantifica intrarile si iesirile de masa
din sistem iar productia de masa cuantifica cantitatea de masa nou creata
sau distrusa in cadrul sistemului. Céand este aplicat la acumularea metalelor
intr-un organism biologic si avand in vedere ca metalele nu pot fi distruse
sau create de citre organism, principiul poate fi formulat astfel:



Variatia in timp a cantitatic de metal acumulatd in organism este egald
cu diferenta dintre cantitatea preluatd si cantitatea eliminatd.

Pentru un sistem de n bioreceptori interconectati si un singur contami-
nant avem un sistem de n ecuatii diferentiale ordinare de forma:

% = Fi(e,u) — Gi(e,w), i=1,n (1)
unde vectorul ¢ € R™ desemneaza ansamblul concentratiilor in sistemul de
bioreceptori, ¢; concentratia in bioreceptorul i-indexat, F;(., .) fluxul de masa
care intra in bioreceptorul i, G;(.,.) fluxul de masa care iese din bioreceptorul
i, w multimea parametrilor de care depinde preluarea contaminantului iar
w multimea parametrilor de care depinde fluxul de eliminare.

La echilibru, fluxul de intrare egaleaza fluxul de iesire aga Incat distributia
concentratiei de echilibru ¢® in sistemul de bioreceptori este data de solutia
unui sistem de ecuatii algebrice

Fi(c,u) = Gi(c®,w), i=1,n. (2)

O remarca importanta trebuie ficutd in legaturd cu concentratia de
echilibru. Spre deosebire de modelele care se bazeaza pe medoda partitiei,
valoarea de echilibru obtinutd ca solutie a ecuatiei (2) inglobeazd in sine
mecanismele de asimilare si eliminare.

Un caz interesant care poate fi modelat cu succes printru-un model de
tipul (1) este cel al sistemelor organizate in mod ierarhic pe lantul alimentar
§i care convietuiesc intr-un mediu contaminat [3], [5]. Organismele aflate
pe o treapta superioara lantului trofic sunt expuse conatminarii atat prin
contact direct cat si prin intermediul alimentar vezi figura (1).

Presupunem ca bioreceptorii In sistem au fost indexati ierahic, dacd i < j
atunci bioreceptorul ¢ poate fi sursa de hrana pentru bioreceptorul j. In plus
facem urmaétoarele ipoteze:

a) pentru orice j si ¢ cu i < j bioreceptorul j nu poate fi sursa de hrana
pentru bioreceptorul ¢;

b) fluxul de masa depinde liniar de concentratiile masice;

c¢) fluxul de eliminare depinde numai de concentratia masica interna a
bioreceptorului.

Pe baza acestor ipoteze, fluxurile F si G pot fi scrise sub forma

n
Fi=kicw+ Y plalKle;, Gi=ka, (3)
j=1
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Figure 1: Sistem de bioreceptori organizat ierarhic in raport cu sistemul
de alimentatie. Organismele aflate pe treptele superioare ale lantului trofic
sunt supuse contaminarii atat prin intermediul surselor de hrana cat si prin
contact direct cu mediul extern.



in care toate cantitatile sunt pozitive si au semnificatiile:
ki rata de preluare directa din mediul extern;
¢y concentratia contaminantului in mediul extern;
p! factor de preferintd alimentaré;
a{ eficienta de asimilare chimica;
KZ] rata de consum alimentar;
k{ rata de eliminare.
Matricea de preferinta alimentara satisface urmatoarele proprietati

pg = 0 pentru j > i, (4)

daca exista j astfel incat pg # (0 atunci
n .
> pl=1 (5)
j=1

In cele ce urmeaza vom lucra cu relatia de ordine partiala in R™ definita
de ordonarea pe componente. Spunem ca

x>y

daca

x; > y; Vi=1,n.

Independent de valorile parametrilor care intervin in evaluarea fluxurilor
(3) solutiile sistemelor (1), (3) poseda doua proprietatii remarcabile: punctul
de echilibru este asimptotic global stabil si depinde monoton de concentratia
mediului extern si rata de acumulare k*. Mai precis avem:
P1) independent de starea initiala sistemului solutia tinde asimptotic
catre starea de echilibru c€, cand timpul tinde la infinit:

c(t) — ¢, t — ox;

P2) starea de echilibru depinde monoton crescator de rata de acumulare
din mediul extern si concentrafia contaminantului in mediul extern:

c§ > c§ dacd cy1 > cyo,
c§ > c5 daca kY > k.

Sistemul (1) cu ipotezele (3) poate fi scris compact sub forma

de
—=A kv. 6
¥ c+ (6)



Se presupune cunoscut vectorul concentratiilor la momentul initial, t = 0:
c(0) = co.

Matricea A este o matrice inferior triunghiulard. Avand in vedere aceasta
structura a matricii A, solutia sistemului poate fi obtinuta in doud moduri
diferite. O cale de calcul foloseste exponentiala unei matrici, astfel incat
solutia sistemului (6) poate fi scrisa sub forma

c(t) = exp(At)cy + /0 exp(A(t — s))k"ds. (7)

In cazul in care matricea de interactie A este inversabild, integrala din mem-
brul drept poate fi calculata si obtinem

c(t) = exp(At)co + A7 (exp(At) — I) k™. (8)
La echilibru, distributia de concentratie este data de
cf=—A"1k (9)
A doua metoda este una iterativa si foloseste in mod esential structura
inferior triunghiulara a matricii sistemului.
ci(t) = exp(—k{ t)coi—i-k;‘cwl_%w—i-/ot exp(—k{(t—s)) ZZiagcj(s)ds.
i j=1

(10)

Distributia concentratiei la echilibru este data de

-:—Cw+zke e, (11)

Formula (11) permite demonstrarea unei a treia proprietati a punctului
de echilibru, anume
P3) punctul de echilibru este monoton descrescator in raport cu rata de
eliminare

cf > c§ daca kS < k5.

Pentru o mai buna intelegere a modelului biodinamic de mai sus, In
sectiunea urmatoare vom prezenta o serie de cazuri particulare.
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Figure 2: Indepedent de gradul initial de contaminare, evolutia in timp este
catre o stare de echilibru determinata de ratele de acumulare si eliminare,
respectiv de nivelul contaminantului in mediu (stanga). Rata de eliminare
controleaza viteza de atingere a starii de echilibru (dreapta).

3 Exemple

Ezemplul 1
Cel mai simplu exemplu de model biodinamic este cel in care intervine un
singur bioreceptor, care este expus direct unei singure specii de metal, intru-
un singur mediu,

dc

i k%cy — kCe. (12)

Modelul a fost utilizat ca model de calcul pentru bioacumularea %°Zn din
apa de catre o specie de scoici marine Mytilus edulis [8]. Solutia este foarte
simpla

kY cy
c(t) = exp(—k®t)co + kc (1 — exp(—k°©1)). (13)
Solutia stationara (de echilibru) este
k%c
c=—=. 14
. (1)

Exemplul 2

In prezent este larg acceptat ca sursele de hrana constituie o cale im-
portantd de contaminare cu metale, [7],[10], [9], [5]. Un model simplificat
include doi bioreceptori din care unul este sursa de hrana pentru celalalt.



Sistemul de ecuatii are forma

d01
— = ki'cy — ki1

4, . (15)
FT kycw + apKycp — kSco

iar solutia este data de:

ki c kY c
c(t) = 1kew + <Co1 - 1kew> exp(—ki t),
1 1
kY c kY c
Cg(t) = 2]{:;“ + a%K% k‘lek:z: +
2 172
kY cw
Co1 — Ke
ol K} exp(—f )+
2 1 K e
Co1
kY c Ye kS
2 172 2 1
(16)
Solutia stationara este
o — kY cy
Lok ’ (17)
£ — ks cw 1K1k1 Cw
Lok T ks

In toate situatiile sistemul tinde catre o stare stationara, dar evolutia
in timp depinde de starea initiala (Figura 3). In anume situatii, gradul de
contaminare in pradator poate atinge un nivel mai mare decat nivelul avut
initial sau decat cel determinat de starea stationara (regiunea IV). Pentru
starile initiale din regiunea II, procesul de depurare al pradatorului este
urmat de un proces de contaminare.

4 Concluzii

Din cele prezentate mai sus se poate vedea ca modelele biodinamice sunt
foarte flexibile si ofera informatii pretioase despre evolutia sistemelor biotice.
Deasemenea, aceste modele pot fi folosite cu succes in punerea la punct a
unor metode inverse de determinare a unor parametri care intervin in model.
In ce priveste modelele liniare, raméane de stabilit domeniul de valabilitate.



O problema extrem de importanta care merita investigata este aceea a
gasirii unor modele biodinamice neliniare, mai acurate. Mai precis, acestea
ar trebui sa modeleze capacitatea unor organisme de a isi regla sistemul
intern de asimilare gi eliminare a metalelor esentiale astfel incat concentratia
acestora sa raméana la un nivel optim de functionare a organismului.
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Figure 3: Traiectorii in spatiul fazelor pentru sistemul (15).
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