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1. INTRODUCTION

En évaluation des risques pour la santé, et en particulier pour les risques liés aux sites et
sols pollués, la voie d’exposition liée a 1’ingestion de végétal contaminé est souvent
prépondérante. C’est pourquoi, une bonne caractérisation des transferts de substances
polluantes depuis I’environnement vers les végétaux est essentielle pour réduire les
incertitudes liées aux évaluations. Les données disponibles dans la littérature concernant le
transfert sol-plante des polluants sont particulierement développées pour les métaux. Pour
les substances organiques, telles les hydrocarbures aromatiques polycycliques (HAP), les
composés halogénés volatils (CO(H)V) ou les PCB, le peu de données disponibles
implique, le plus souvent, 1’utilisation de mod¢les pour caractériser le transfert de ces
¢léments depuis le sol vers les végétaux.

De nombreux modeles de prélevement des polluants organiques par les plantes sont
référencés dans la littérature, les premiers datant du début des années 80. La grande
diversit¢ des modeles disponibles est liée au degré de complexité¢ adopté pour la
description des différents compartiments et de la diversit¢ des mécanismes physiologiques
pris en compte, ou non, dans la formulation mathématique des modeles. Par exemple,
certains modeles pourront considérer la plante comme un compartiment unique, alors que
d’autres cibleront sur certains organes et focaliseront la modélisation sur les processus de
transfert impliqués au niveau de ces organes.

Les modeles les plus couramment utilisés en évaluation détaillée des risques pour les sites
et sols pollués sont empiriques puisque fondé€s sur des relations statistiques et ne prennent
pas en compte les caractéristiques physiologique de la plante ni les échanges entre les
différents compartiments de [I’environnement. Des modeles, plus complexes, de type
dynamiques et intégrant ces phénomenes sont décrits dans la littérature.

L’objectif de cette étude est de décrire quelques modeles disponibles dans la littérature et
de tester leur validité par la comparaison de leurs résultats avec des cultures de végétaux
réalisées en conditions contrdlées. Ici est présentée la premiere partie de I’étude, qui a
consisté en une recherche bibliographique afin de sélectionner 5 principaux modeles de
transfert de substances organiques vers les plantes, permettant de couvrir I’ensemble des
processus impliqués dans le transfert de polluants vers les végétaux : Plant X, Cemos-
Plant, Mackay 1994, Mackay 1997, et Caltox. Ces mode¢les ont ¢été¢ analysés afin
d’identifier les phénomeénes qu’ils prennent ou ne prennent pas en compte et de mettre en
¢évidence les variations dans le mode de représentation d’un phénomene donné.

Ainsi, aprés un rappel sur les mécanismes de transfert sol - plante des polluants organiques
et des principaux parametres physiologiques impliqués dans ces transferts, une étude
descriptive des différents mode¢les est réalisée. En particulier, les concepts sur lesquels sont
développés les modeles et les différents parametres et mécanismes qu’ils prennent en
compte sont présentés. Enfin, dans une derniére partie, une analyse comparative des 5
modeles est réalisée.
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2. MECANISMES DE TRANSFERT SOL-PLANTE DES
POLLUANTS ORGANIQUES

Les transferts sol - plante des polluants organiques dépendent non seulement des propriétés
physico-chimiques des molécules considérées mais aussi des processus physiologiques
impliqués dans le développement de la plante. Ici sont rappelés les principaux ¢léments de
physiologie impliqués dans ces processus et qui seront mis en équation dans les modeles
décrits ultérieurement.

2.1 ENTREE ET CIRCULATION DU POLLUANT DANS LA PLANTE

2.1.1 Fluides vecteur pour I’entrée du polluant dans la plante

2.1.1.1 La solution du sol

Le polluant organique, avant d’étre prélevé par la plante, est présent dans le sol, sous
différentes formes : dissoute dans la solution du sol, volatilisée ou liée a la matrice
organique ou minérale du sol. Seule la fraction phytodisponible sera susceptible d’étre
prélevée par la plante au cours de sa croissance. Il s’agit du polluant présent sous forme
dissoute dans I’eau du sol, immédiatement disponible pour la plante, ou du polluant
faiblement adsorbé sur la phase solide du sol et susceptible d’étre solubilisé le temps de la
croissance. Par rapport a la teneur totale en polluant dans le sol, ’importance de la fraction
phytodisponible sera fonction des propriétés physico-chimiques du polluant (notamment de
sa solubilité dans 1’eau) et des propriétés physico-chimiques du milieu (e.g. pH, Eh...).

2.1.1.2 L’atmosphére

L’atmospheére peut contenir le polluant sous différentes formes : gazeuse, si la molécule est
volatile (fonction de la constante de Henry du polluant), adsorbé a des particules en
suspension ou présent sous forme soluble dans la phase aqueuse de 1’atmosphére.

2.1.2 Organes d’entrée du polluant dans la plante

Les organes dont la surface est en contact avec la solution du sol et I’atmospheére seront les
voies d’entrée prépondérantes du polluant au sein du végétal.

2.1.2.1 Les racines

Les racines permettent 1’absorption de I’eau et des sels minéraux présents dans la solution
du sol et indispensables a la croissance de la plante. L’eau et les solutés se déplacent
librement de la solution du sol vers I’intérieur des racines en empruntant les nombreux
pores entre les cellules. Pour que les molécules rejoignent les vaisseaux de circulation de la
séve brute (vaisseau du xyléme), elles doivent traverser une membrane, I’endoderme ou
cadre de Caspary, constituée de cellules cireuses, en s’insinuant dans les espaces
interstitiels (appelés symplastes). Seuls les composés hydrophiles pourront transiter par le
symplaste, alors que les composés lipophiles s’accumuleront au niveau du cadre de
Caspary. Ainsi, les polluants contenus dans 1’eau du sol suivent passivement 1’eau par
convection jusqu’au xyléme a condition qu’ils ne soient pas adsorbés par le cadre de
Caspary.
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ATMOSPHERE
Yy A
v
Racine SOL
Pivot

racinaire
(ex : carotte)

P>  Flux de séve brute (dans le xyléme)

Flux de seve élaborée (dans le phloéme)

P> Flux potentiel de polluant

Figure 1 : Schéma synthétisant les flux potentiels de polluants au sein de la plante et dans
son environnement, ainsi que les flux de seves brute et élaborée (échelle non
respectee).
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2.1.2.2 Les feuilles

Les feuilles jouent un role d’interface majeur entre 1’atmosphére et la plante. Elles sont
recouvertes d’une fine couche protectrice appelée cuticule (dont la fonction primaire est de
limiter les pertes d’eau mais aussi I’infection par les agents pathogenes), constituée d’une
fine couche de cires hydrophobes. Par ailleurs, en plus de la cuticule, des ouvertures
microscopiques, appelées stomates, ont un caractére fortement hydrophile et assurent la
régulation du courant de transpiration au travers de la plante.

Deux voies de passage se présentent donc au niveau de la feuille : les stomates, pour les
polluants hydrophiles, la cuticule pour les polluants lipophiles. Le passage des polluants
par les stomates d’une part et leur pénétration par la cuticule d’autre part sont deux
phénomenes d’ampleur généralement comparable. Les polluants peuvent aussi s’accumuler
au niveau de la cuticule selon leur lipophilicité.

2.1.3 Fluides vecteur pour la circulation du polluant au sein de la
plante

2.1.3.1 La séve brute

La seve brute contient majoritairement 1’eau du sol ainsi que les sels minéraux nécessaires
a la photosynth¢se. Elle circule dans le xyléme, depuis les racines jusqu’aux feuilles, ou se
produit la photosynthése. Le gradient hydrique, existant entre les racines et les feuilles, est
a lorigine d’un courant d’évapotranspiration, qui est le moteur de cette circulation. Les
polluants organiques solubles a 1’eau suivront, par convection, ce flux et pourront atteindre
la feuille.

Un phénomene de diffusion des composés organiques se produit €¢galement tout au long du
trajet depuis les racines vers les feuilles au travers des vaisseaux du xyléme, mais de fagon
limitée.

2.1.3.2 La seve élaborée

Les vaisseaux du phloeme, dans lesquels circule la séve élaborée, relient les feuilles a tous
les organes de la plante pour assurer leur entretien et leur croissance (notamment dans le
cas d’organes de réserves comme le tubercule de la pomme - de - terre). Le flux de la seve
¢laborée est 1i¢ au gradient de pression osmotique entre les feuilles et les différents organes
irrigués et il est de vingt fois inférieur a celui de la séve brute. De ce fait, les composés
organiques du phloéme sont préférentiellement transportés par diffusion entre les différents
organes, et non par convection.

En définitive, les deux voies principales pour la pénétration d’un polluant dans la plante
sont les racines et les feuilles. Selon les caractéristiques physico-chimiques de la substance,
I’une ou I’autre voie sera prépondérante (e.g. transfert par 1’eau du sol pour les composés
hydrophiles, transfert par la voie atmosphérique pour les composés volatils...). A
I’intérieur de la plante, la circulation du polluant depuis les racines vers les feuilles sera
assurée par la séve brute, depuis les feuilles vers les autres organes, par la seve élaborée.

2.2 PRINCIPAUX MECANISMES MODELISES

Les principaux mécanismes de transfert au sein de la plante ou entre le milieu extérieur et
la plante sont les suivants :
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* prélevement depuis le sol par les racines ;

» prélevement depuis 1’air par les feuilles (suite a un transfert du polluant du sol vers 1’air
par exemple par volatilisation) ;

e dépdt du polluant sur les feuilles depuis la phase particulaire ou aqueuse de
I’atmosphere ;

» diffusion a travers les stomates et les cuticules des feuilles depuis la phase gazeuse de
I’air ;

 translocation entre les compartiments de la plante par les flux de xyléme (des racines
vers les feuilles) et de phloéme (des feuilles vers les racines).

D’autres phénomenes, non décrits ci-dessus mais qui ont pour effet de diminuer les
concentrations du polluant dans la plante sont également pris en compte par certains
modeles :

 volatilisation du polluant au niveau des feuilles,
 effet de dilution du polluant par croissance des organes de la plante,

* métabolisme (biodégradation, photodégradation...) du polluant dans la plante.

3. PLANT X

Le modele Plant X est décrit par Trapp et McFarlane (1995). Le mode¢le est programmé en
Fortran et disponible sur le site

http://www.usf.uni-osnabrueck.de/~strapp/plantftp.tx{ (derniére consultation février 2003).

Le mod¢le Plant X considére 4 compartiments végétaux supposé€s homogenes : racine, tige,
feuille et fruit.

Les processus de transfert plante/environnement ainsi que les processus internes a la plante
et considérés par la modele sont les suivants :

* prélevement du polluant depuis le sol et translocation vers les feuilles avec le courant
de transpiration ;

» ¢échanges gazeux entre les feuilles et I’atmosphere ;

» translocation avec le courant d’assimilation vers les fruits depuis les feuilles ;
» transformation et dégradation (métabolisme) ;

» dilution du polluant par croissance de la plante.

La résolution de ce modele est numérique : aux 4 compartiments de la plante une équation
de conservation de masse de la substance est appliquée. En conséquence, la résolution du
modele est équivalente a la résolution d’un systéme de 4 équations différentielles couplées.
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3.1 COEFFICIENTS DE PARTAGE DU POLLUANT AVEC L'EAU

3.1.1 Dans le sol

Dans Plant X, le sol est divisé en trois phases : une phase solide, une phase aqueuse et une
phase air. Le coefficient de partage sol / eau du composé, appelé Ky est traduit le partage
du polluant dans les trois phases et s’exprime selon 1’équation 1 ci-dessous.

Kpy=pp*K;+ 8+ (- O*K,, Equation 1
avec

K.w  coefficient de partage du composé entre 1’atmosphere et 1’eau du sol, aussi
appelé constante adimensionnelle de Henry

Kd coefficient de partage du composé entre la fraction solide du sol et I’eau du
sol (cm’ g™h)

PB densité du sol (sec, g cm™)

0 fraction volumique en eau du sol

€ porosité totale (volumétrique) du sol

€-0 fraction volumique en air du sol

Le parametre K,y, peut s’exprimer en fonction de la constante dimensionnelle de Henry H
du composé selon la relation :

Kaw = H/ (R*T) avec H la constante de Henry en Pa m’ mol”, R la constante universelle
des gaz (8 134 J mol™ K™') et T la température (K).

Le parametre Ky est fonction de la teneur en carbone organique du sol et du coefficient de
partage octanol — carbone du composé (K,.) (Kg = K, x teneur en carbone organique du
sol). Le K, est empiriquement corrélé au coefficient de partage octanol-eau du composé
(Kow). Selon les références, et les conditions expérimentales mises en ceuvre, on a (Trapp et
al., 1990) :

Koo = 0,411 * K,, (équation de Karichkof¥)

log K,.= 0,72 *log K,,, + 0,49 (Schwarzenbach et Westall, 1981, cités par Trapp et
Mathies, 1997).

3.1.2 Dans la plante

Les compartiments de la plante sont considérés comme composés d’une phase aqueuse et
d’une phase lipidique, cette derniére n’étant pas assimilée a de 1’octanol. Le coefficient de
partage du polluant entre I’eau et le compartiment p de la plante, K, est estimé dans le
modele par une relation empirique, mise en place a partir d’expérimentations effectuées sur
de I’orge (Briggs et al., 1982). Selon cette relation, le K, peut s’exprimer selon 1’équation
2:

P . .
Kpw=Wp+ Zp * Kowb ) *i Equation 2

W, teneur massique en eau du compartiment p (unité masse / masse de poids frais)
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1, teneur massique en lipide du compartiment p (unité masse / masse de poids frais)
b facteur correctif li¢ aux différences entre les lipides de la plante et I’octanol

Pp densité du compartiment p

Pw densité de I’eau

Notons que la valeur de b est variable selon 1’espece végétale ou 1’organe considéré. Par
exemple, elle est de 0,77 pour les racines d’orge (Briggs et al., 1982), de 0,75 pour les
racines et les tiges de haricot (Trapp et Pussemier, 1991), 0,95 pour les feuilles d’orge
(Briggs et al., 1982) et de 0,97 pour la cuticule de citron (Kerler et Schonherr, 1988).

3.2 TRANSFERT SOL-PLANTE DU POLLUANT

Dans le mode¢le Plant X, les différents mécanismes de transfert du polluant sont exprimés
en terme de flux massique (kg s™).

3.2.1 Transport diffusif entre le sol et les racines

Le phénoméne de diffusion de la substance depuis les pores du sol vers la plante est pris en
compte par le modele. Dans ce cas, la racine est considérée dans son ensemble, méme si
dans la réalité la diffusion ne concerne que le cortex (partie externe) et pas le cylindre
central. Ceci entraine une majoration du phénomene par le modele.

Afin de déterminer la valeur du flux, la premiere loi de Fick est utilisée. Afin de simplifier
la résolution de cette loi, il est considéré que les racines ont une forme cylindrique. Dans ce
cas, le flux N est exprimé selon 1’équation 3 (3) :

N=-A g, AC
avec
2N L 1 . .
g, = y D —R Equation 3
In| —2
R 1
AC différence entre la concentration dans I’eau (ou I’air) du sol et la concentration a
I’équilibre entre les racines et I’eau (ou 1’air) du sol
gr conductance entre le sol et la racine (m s™)
A surface des racines (m?)
L longueur des racines (m)
Dt coefficient de diffusion effectif dans les pores remplis d’eau (Dwesr) ou d’air (Daefr)
(m’s™)
R rayon des racines (m)

R>-R; longueur de diffusion entre les racines et le sol (m)
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Desr pour un fluide donné est déterminé par le rapport du coefficient de diffusion
moléculaire de la substance dans le fluide considéré sur le facteur de tortuosité. Ce dernier
rend compte de la micro-géométrie du sol et peut étre estimé a partir de la porosité du sol.

3.2.2 Transport convectif lié au flux de xyleme

Le flux de polluant li¢ au flux de xyleme équivaut au flux de transpiration, Nt. Il dépend de
la quantité d’eau transpirée par la plante Q,, (m’s™) et de la concentration du polluant dans
I’eau du sol, Cy, (équation 4) :

Nr=0,xC, Equation 4

L’entrée du polluant dans le xyléme sera fonction du caractére lipophile du polluant, celui-
ci devant traverser le cadre de Caspary. Ainsi, la concentration du polluant dans le xyléme
Cyy pourra s’exprimer en fonction de la concentration du polluant dans I’eau du sol, C,, et
d’un facteur de concentration lié¢ au flux de transpiration, TSCF (pour Transpiration Stream
Concentration Factor) selon la relation

C,y - TSCFx C,.

Plant X utilise une expression empirique du TSCF, basée sur les résultats de cultures
d’orge (Briggs et al., 1982) et qui montre que le TSCF est corrélé au K, du polluant
(équation 5) :

Equation 5

— 2
TSCF = O,784Exp[— (log &, —1,78) ]

2,44

Ainsi, le flux entrant du polluant dans la tige, 1i¢ au flux d’évapotranspiration, s’exprime en
fonction de la concentration du polluant dans le xyléme, selon la relation :

NSt:Qw ny:Qw TSCF CW.

Par différence, le flux du polluant 1i¢ au courant de transpiration mais n’étant pas transféré
dans le xyléme et restant au niveau de la tige, N; peut étre calculé selon la relation :

N,=NpN,=0,, (I-TSCF) C,,

Pour déterminer le flux de polluant vers la feuille, il est supposé que, en quittant la tige, la
concentration dans le flux de transpiration, C’xy est en équilibre avec la concentration dans
la tige, Csi. C’xy peut alors s’exprimer en fonction d’un coefficient de partage entre le
xyleme et la tige, Kgxy, selon la relation C’xy = Cs/Ksixy.

Dans ce cas, le flux de polluant de la tige vers la feuille, Ny, s’exprime selon 1’équation 6 :

Cst Equation 6

N, :QWC'Xy:QW

StXy

3.2.3 Transport convectif lié au flux de phloeme

De facon générale, le transport du polluant li¢ au flux de xyléme est significativement
supérieur (au moins d’un ordre de grandeur) a celui li¢ au flux de phloéme. C’est pourquoi,
pour des organes dans lesquels les deux flux existent, le transport li¢ au flux de phloéme
est négligé. Néanmoins, les flux de phloéme des feuilles vers les tiges et des tiges vers les
fruits sont pris en compte par Plant X. Le flux de phloéme, Q, s’exprime selon I’équation
7:
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0, =a+a)1-w)——2" fquation7
= a)1-W, — uation
g 1-w, at 1

We fraction en eau dans les fruits

W, fraction en eau dans le phloeme

dV¢dt changement du volume des fruits durant la période de croissance dt
a facteur exprimant la perte de matiere seche due a la respiration
La valeur du paramétre a est fixée a 0 dans le mod¢le.

Le calcul du flux convectif de polluant lié¢ au flux de phloeme, N, pour les tiges et les
fruits, fait intervenir les hypotheses suivantes : en quittant les feuilles, la concentration
dans le phloéme est en équilibre avec la concentration dans les feuilles (C;). En quittant la
tige, la concentration dans le phloéme est en équilibre avec celle de la tige (Cs;) et est donc
aussi en équilibre avec la concentration dans le xyleme (Cxy), ¢’est pourquoi pour les deux
organes,

Cl

N Pfeuille - tige =9p *%

Cst
NPtlge—._/'ruit = Qp * K

stXy

3.3 TRANSFERT FEUILLES-ATMOSPHERE

L’¢éventuelle volatilisation des substances présentes dans les feuilles est prise en compte
par Plant X. Plusieurs composantes a I’interface feuille — atmosphére vont opposer une
résistance a la volatilisation du polluant : les stomates, la cuticule et la couche limite de
I’air. La résistance globale de ces trois composantes équivaut a une résistance en série. Le
calcul de chacune des résistances, et les transferts associés sont présentés pour chacune des
composantes.

3.3.1 Résistance et flux d’eau au travers des stomates

La résistance des stomates, r;, pour une substance donnée, est évaluée a partir de la
résistance des stomates a 1’évaporation de 1’eau (rsy), par la relation suivante :

M
M eqy

1§ =rSy *

avec M la masse molaire de la substance.
La quantité d’eau évaporée au niveau des stomates est calculée selon 1’équation 8 :
1

Sw

E= (PL —h *PA)* Equation 8

E  quantité de vapeur d’eau quittant la feuille par unité de temps et de surface (kg s'm™)

PA concentration saturante de vapeur d’eau dans 1’atmosphére a la température de Iair (kg
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-3
m

PL  concentration saturante de vapeur d’eau dans 1’atmosphére a la température dans les
feuilles (kg m™)

h  humidité relative (%)

Dans Plant X, I’équation 8 est résolue a partir du flux de transpiration et de la surface des
feuilles ; P est calculée par I’équation de Magnus ou déterminée a partir de tables, et 1’on
considere que P =Pa.

3.3.2 Résistance des cuticules

La diffusion des substances entre I’air et I’intérieur de la feuille se produit a travers les
cuticules de la feuille. Il est donc considéré que la partie extérieure des cuticules est en
équilibre avec D’air, et la partie intérieure est en équilibre avec I'intérieur des feuilles. La
diffusion est donc gouvernée par cette différence de concentration, elle s’exprime par la
relation suivante :

N = A*P* Ca _i
¢ K K

aw w
ou
P est la perméance de la cuticule, C, la concentration du polluant dans I’atmosphere et C,

la concentration du polluant dans la feuille.

Selon les caractéristiques physico-chimiques des substances, ces dernie¢res pourront plus ou
moins diffuser a travers la cuticule, certaines seront adsorbées par la cuticule (qui présente
une surface tres lipophile). C’est pourquoi, la valeur de la perméance de la cuticule a la
substance s’exprime en fonction des caractéristiques du composé, dont le Ky,

Dans Plant X, une relation empirique établie a partir des cuticules de citron est utilisée
(Kerler et Schonherr, 1988) :

log P =0,704*logK,,-11,2.

La conductance de la cuticule (gc) est déduite de la perméance et de la constante de Henry
de la substance.

3.3.3 Résistance de la couche limite de I'air

. L. fr a s 3 -1
L’inverse de la résistance (conductance) a été évaluée a 5.10” m s~ pour des substances
ayant une masse molaire de 300 g mol”. La résistance a I’échange entre les feuilles et
I’air,r,, pour une substance de masse molaire M, s’exprime par la relation

ry =5.1073% [ M
300

Le transfert feuille-atmospheére est soumis a une résistance globale, somme des trois
résistances définies ci-dessus.

Ainsi, le flux d’échange entre les feuilles et I’atmosphere est la somme des flux a travers
les stomates et les cuticules. Il est exprimé par I’équation (9) :
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KAW)

Equation 9
Kiw

Nc=4*(gc +gs)*(Cy-C*

3.4 METABOLISME DU POLLUANT DANS LA PLANTE

Le métabolisme de la substance considérée intervient dans tous les compartiments de la
plante. La cinétique de la réaction est du premier ordre, exprimée par une constant k
identique pour tous les compartiments de la plante. Il est supposé¢ que les métabolites
formés restent dans leur compartiment d’origine.

3.5 DILUTION DU POLLUANT PAR CROISSANCE

La dilution par croissance est prise en compte en faisant intervenir le principe de
conservation de masse au niveau de chaque compartiment de la plante.

3.6 AVANTAGES ET LIMITES DU MODELE PLANT X

3.6.1 Avantages

Plant X considére quatre compartiments différents des plantes : racine, tige, feuille, et fruit.
Ce modele sera donc utilisable pour modéliser le transfert vers tous les organes, y compris
les fruits. La plupart des phénomenes de transfert sol-plante-air sont pris en compte, méme
si de nombreuses hypothéses simplificatrices sont émises.

3.6.2 Limites

Plant X ne prend pas en compte I’équilibre entre le sol et I’air, ces deux compartiments
sont supposés €tre des sources inépuisables de polluant, avec une concentration constante
dans ces deux compartiments environnementaux.

Plant X ne considére pas le dépot de particules et de gouttelettes sur les feuilles.

Plant X ne prend pas en compte une éventuelle dissociation des composé€s organiques sous
I’effet du pH.

4. MODELE CEMOS-PLANT

Le modele Cemos est un modele multimédia d’exposition, considérant différents types de
compartiments environnementaux : air, sol, plante, chaine alimentaire...

CEMOS-Plant est une simplification du modéle Plant X décrit ci-dessous et focalise sur la
partie aérienne des végétaux, et considére que les concentrations des substances dans le sol
et dans les végétaux sont a 1’équilibre.

Le mod¢ele Cemos-Plant est disponible sous différentes versions :
 une version utilisable sous DOS (Trapp et Mathies, 1997) décrite ici ;

* une version utilisable sous Excel, développée pour le Technical Guidance Document,
disponible sur le site Internet de I'universit¢ d’Osnabriick. Cette version est trés
simplifiée par rapport a la précédente (dans la détermination des parametres, et dans les
solutions données), et ne sera pas étudiée.
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De fagon conceptuelle, les processus de transfert plante-environnement et internes a la
plante considérés par Cemos-Plant sont les suivants :

* prélevement du polluant depuis le sol et translocation vers les feuilles avec le courant
de transpiration ;

* ¢échanges gazeux du polluant entre les feuilles et 1’atmospheére ;

* déposition (séche et humide) de particules contaminées sur les feuilles ;
* métabolisme du polluant dans la plante ;

e dilution du polluant li¢ a la croissance de la plante,

* ¢quilibre entre I’eau du sol et les racines,

» dissociation éventuelle de la substance sous ’effet du pH dans les différents milieux
traversés par la plante.

Le modéle est résolu de fagon analytique par le biais d’une équation dynamique
différentielle du premier ordre pour le compartiment feuille et d’une équation caractérisant
I’équilibre racine-sol.

4.1 COEFFICIENTS DE PARTAGE ENTRE LES TISSUS DE LA PLANTE ET L'EAU

Les compartiments racine et feuille de la plante sont considérés comme étant composés
d’une phase aqueuse et d’une phase lipidique, cette derniere n’étant pas assimilée a
I’octanol. Ainsi, de fagon générale, le coefficient de partage du composé considéré entre les
tissus de la plante et I’eau s’exprime selon I’équation 10 :

K, =W,+L, *a*KUWb)% Equation 10

W, Teneur en eau du compartiment P (fraction massique g gh)
L, Teneur en lipide du compartiment P (fraction massique g g™
Qp Densité du compartiment P de la plante (kg m>)

Q. Densité de I’eau (kg m™)

b  Facteur de correction pour la différence entre les lipides du compartiment P de la plante et
I’octanol

a  Facteur de correction pour la différence de densité entre 1’eau et I’octanol (éventuellement
négligé)

Les valeurs de b différent selon les plantes et les organes des plantes, elles sont issues de
mesures expérimentales. Les valeurs proposées par défaut dans le modele Cemos-Plant
sont issues d’expérimentations sur de 1’orge (Trapp et Matthies, 1995) :

— Pour les feuilles, b=0,95
— Pour les racines, b=0,77

Dans le modéle Cemos-Plant, les différents mécanismes de transfert de la substance sont
exprimés en terme de flux massique, N et exprimé en kg s™.
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4.2 PRELEVEMENT PAR LES RACINES DEPUIS LE SOL

Pour de fines racines, 1’échange par diffusion avec le sol est supposé important et le quasi-
équilibre (thermodynamique) est atteint. Par contre, pour des racines épaisses (pivot
racinaire de carotte par exemple), 1’équilibre n’est pas suppos¢ atteint et le prélévement est
controlé par sa cinétique.

Le coefficient de partage entre les racines et le sol s’exprime par 1’équation 11 si
’utilisateur néglige les pores du sol remplis d’air

K

w

K,=—— Equation 11
(P, K, +0)

Si les pores remplis d’air ne sont pas négligés, le coefficient s’exprime selon 1’équation 12

K

K, = TRTRY: +”(”£ “0"K.) Equation 12
avec
Kiw coefficient de partage racine/eau
0 fraction volumique en eau du sol
€ fraction volumique en air du sol
Db densité du sol (kg I'")

4.3 TRANSLOCATION AVEC LE COURANT DE TRANSPIRATION

Le transport de masse de la substance dans les vaisseaux de xyléme est exprimé par
I’équation 13 :

N, =0*C,, *TSCF Equation 13

avec
Q courant de transpiration (m’s™)
Cew concentration dans ’eau du sol

TSCF facteur de concentration pour le courant de transpiration

Cemos-Plant propose I’utilisation de deux relations entre le TSCF et le Ky, de la
substance, valables pour des substances dont la lipophilicité est limitée :

TSCF = 0,784 *exp(—(log K, —1,78)* /2,44) relation établie sur de ’orge (Briggs
etal.,1982)

TSCF =0,7*exp(—(logK,, —3,07)* /2,78) (Hsu et al., 1991 cités par Trapp et
Mathies, 1997).

Pour une substance donnée, la valeur de TSCF choisie est la valeur maximale obtenue par
ces deux relations (la valeur de TSCF étant toujours inférieure a 1).

17/43



DRC - 02-41200/DESP-R21a

4.4 ECHANGE GAZEUX ENTRE LES FEUILLES ET L’ATMOSPHERE

Le coefficient de partage entre les feuilles et I’air est calculé a partir du coefficient de
partage entre les feuilles et 1’air et la constante de Henry de la substance :

Kla :Klw/Kaw-

Pour des valeurs de Ky, élevées, 1’équilibre feuille/air pourrait ne pas étre atteint pendant la
durée de la croissance.

Le flux diffusif entre les feuilles et I’atmosphére (déposition séche de gaz) est exprimé par
I’équation 14, issue de 1’équation du bilan de masse:

N, =4*g*(C, _Ki;) Equation 14
avec
C, concentration du polluant dans I’atmosphére
C concentration du polluant dans la feuille
A surface des feuilles (m?)
g conductance (=gsomate T Zeuticule) (M s™)

Dans Cemos-Plant, une valeur par défaut de 0,001 m s est prise pour g, moyenne estimée
par

* une limite inférieure établie par Riederer (1995, cité par Trapp et Matthies, 1997) :
selon les plantes et les conditions environnementales, pour les composés pour lesquels
la cuticule est imperméable et donc pour lesquels le prélévement se fait par les stomates
(c’est a dire pour les substances pour lesquelles : log Koy — log Kaw <5), g varie entre
0,001 et 0,0001 ms™.

* une limite supérieure établie par Thomson (1983, cité¢ par Trapp et Matthies, 1997) :
pour les composés pour lesquels la cuticule est assez perméable (c’est a dire pour les
substances tres lipophiles : log Ko — log Ky >10), la principale résistance est celle de
la couche limite de I’atmosphére et g est approximativement égal a 0,005 m s™.

La valeur de la conductance g peut ¢galement étre calculée comme cela est fait dans Plant
X a partir du calcul de la perméance et de la constante de Henry du composé (cf § 3.3.2).

La fraction de substance adsorbée sur les particules de ’air (f,) peut étre calculée. Ainsi la
concentration de la substance dans 1’air sera pondérée par la fraction de substance
effectivement présente dans la phase gazeuse de I’air (1-f,). Une valeur expérimentale de fp
peut étre utilisée, ou alors fp peut €tre calculée a partir du coefficient de partage phase
gazeuse/particule de la substance (ce coefficient €tant calculé a partir de la pression de
vapeur du composé et de la surface des particules dans 1’air).
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4.5 DEPOSITION (SECHE ET HUMIDE) DE PARTICULES

Le peu d’études bibliographiques relatives a la déposition seche et humide de particules
contaminées ne permettent pas d’identifier cette voie de transfert comme une voie
significative. Cependant, Cemos-Plant propose un calcul optionnel concernant cette voie.
La concentration dans les particules est calculée a partir de parametres environnementaux
exprimant la déposition séche et humide des particules (vitesse de déposition des
particules, taux de particules de I’air passant dans les gouttelettes de pluie...).

4.6 METABOLISME ET PHOTO DEGRADATION DU POLLUANT

Les mécanismes de dégradation de la substance (métabolisme, photodégradation...) au sein
des différents compartiments de la plante sont exprimés a partir d’un taux d’élimination, A,

Ae=AntA, (enj™)
avec
An taux d’élimination de la substance par métabolisme ;
Ap, taux d’élimination de la substance par photodégradation.

Le flux massique d’¢élimination de la substance dans un compartiment donné est alors
calculé a partir de ce taux, de la concentration (C)et du volume (V) du compartiment
(équation 15) :

Nélimination =- Ae *C*V Equation 15

4.7 DILUTION DU POLLUANT PAR CROISSANCE

Pendant la phase végétative, la croissance est modélisée par une fonction exponentielle et
quantifiée par un taux de croissance A, (en i) (équation 16) :

Vie .1 L
Ac = ln(I‘/—) *— Equation 16
avec
t Temps d’exposition a la substance
Vo Volume au début de I’exposition
Vin Volume a la fin de I’exposition

Le flux massique li¢ a la dilution de la substance dans les différents compartiments de la
plante par croissance de ces compartiments est exprimé par ce taux Ag.

Pendant la croissance, il est fait I’hypothése que les rapports A/V; et Q/V| sont constants, A
étant la surface des feuilles, V) le volume des feuilles et Q le flux de transpiration.
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4.8 DISSOCIATION DU POLLUANT SOUS L'EFFET DU pH

La dissociation (éventuelle) des composés sous I’effet du pH est exprimée par la fraction
de molécules neutres, calculée a partir du pK, de la substance et du pH du milieu dans
lequel est présente la substance (solution du sol). Dans le mode¢le, les valeurs des
parametres K,y, (constante de Henry) et Ky (coefficient de partage sol/eau) sont corrigées a
I’aide de ce facteur.

4.9 EQUATION DE CONSERVATION DE MASSE POUR LE COMPARTIMENT FEUILLE

Afin de déterminer la concentration de la substance dans le compartiment feuille, une
équation de conservation de masse est établie, et peut étre formalisée selon 1’égalité
suivante :

Changement de masse du polluant dans la partie aérienne de la plante =

Flux entre le sol et les feuilles via le xyléme (Nxy)

+/- flux gazeux depuis/vers I’air (N,)

- photodégradation

- métabolisme

La mise en équation de ce bilan de masse peut s’exprimer selon la relation (équation 17) :

C ,
d(C,V,)/dt =Q*TSCF *C, + A* g*(C, —K—f) ~A*CV,  Equation 17

la

de la forme

dCl =_a*Cl +b-
dt

La solution de I’équation 17 est alors de la forme (équation 18) :

C,(t)=C,(0)*exp(—a*t)+b/a*(1—exp(—a*t) Equation 18
4,
a=—"—+A,+A,
luI/l
avec "
b=CW*TSCF*2+Ca*g*—
Vi Vi

ou a et b sont constantes (ou Cy (concentration dans I’eau du sol) et Co (concentration
dans 1’air) sont constantes).

Remarque : a 1’équilibre (lorsque t tend vers I’infini), la concentration du polluant dans la
feuille est ¢gale au rapport b/a.
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4.10 AVANTAGE ET LIMITES DU MODELE CEMOS-PLANT

4.10.1 Avantage

Dans Cemos-Plant, le compartiment feuille ainsi que tous les phénomenes de transfert
contrdlant la concentration de la substance dans le compartiment feuille ont été considérés
d’une maniére trés complete.

4.10.2 Limites

Cemos-Plant focalise sur le compartiment feuille des plantes. Les tiges et les fruits sont
négligés et un simple équilibre thermodynamique entre les racines et 1’eau du sol est
considére.

Cemos-Plant nécessite un certain nombre de parametres difficiles a mesurer.

Le transport de la substance dans les vaisseaux de phloéme (avec le courant d’assimilation)
n’est pas pris en compte par Cemos-Plant.

Cemos-Plant ne prend pas en compte I’équilibre entre le sol et I’air, ces deux
compartiments sont supposés ¢tre des sources inépuisables de polluant, avec une
concentration constante dans ces deux compartiments environnementaux.

5. MACKAY_1994

Ce modele est décrit par Paterson et al,, 1994. Il a été programmé en BASIC et est
disponible auprés de Donald Mackay de I'universit¢ de Toronto (Canada) et de Craig
McFarlane de I’US Environmental Protection Agency.

Trois compartiments sont considérés par le modele : racine, tige et feuille.

Conceptuellement, les processus de transfert plante/environnement et internes a la plante
considérés par le modéle Mackay 1994 sont les suivants :

» [D’échange diffusif entre le sol et les racines et translocation avec le courant de
transpiration (du sol vers les feuilles) ;

* la translocation avec le courant d’assimilation des feuilles vers les racines ;

* les échanges gazeux entre les feuilles et I’atmosphere ;

» [’échange diffusif entre le sol et I’air ;

* la transformation et la dégradation du polluant au sein de la plante (métabolisme) ;
* la dilution de la substance par croissance de la plante.

Le modéle est résolu numériquement : pour les trois composantes de 1’environnement,
plante, sol et air, ’équation de conservation de masse pour la substance considérée est
appliquée. La résolution du modele revient a la résolution d’un systéme de 5 équations
différentielles couplées.
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5.1 DEVELOPPEMENT DU MODELE

Le mode¢le est fondé sur la notion de fugacité du polluant. Ainsi avant de développer les
équations utilisées pour le calcul de la concentration du polluant dans les organes cibles, il
convient de rappeler certaines notions relatives a la fugacité.

5.1.1 Fugacité, capacité de fugacité et expression des flux

Le modele Mackay 94 repose sur la fugacité du polluant considéré et sur la capacité de
fugacité des phases dans lesquelles le polluant est présent.

La fugacité est équivalente au potentiel chimique de la substance. Il s’agit de la pression
idéale a laquelle une substance tend a s’échapper d’une phase donnée. La concentration de
la substance dans la phase i, C;, peut alors s’exprimer selon la relation :

Ci =fi*Z;
avec Z; la capacité de fugacité de la phase i.

Lorsque deux phases sont a 1’équilibre, les fugacités sont égales. Dans ce cas, le rapport des
concentrations dans les phases i et j s’exprime de la maniére suivante :

C/Cj = Z,/Zj = K,j
avec Kjj le coefficient de partage de la substance entre les phases i et j.

Dans le modele Mackay 1994, le sol, ainsi que chaque compartiment de la plante sont
décrits comme étant composés de trois phases : air, eau et lipide. Ainsi, la capacité de
fugacité globale d’un compartiment i peut étre décrite comme la somme des capacités de
fugacité de chacune des phases du compartiment, selon 1’équation :

Zi: Via *Za+ Viw *Zw+ Vio *Zo
avec
Via, Viw, Vio les fractions volumiques en air, eau et octanol dans le compartiment i ;

Z,, Zy et Zo les capacités de fugacité de 1’air, I’eau et I’octanol et sont calculées selon les
équations suivantes : Z, = 1/RT, Zy, = 1/H et Z, = Zyw/Kqw.

Les mécanismes controlant le devenir de la substance (e.g. métabolisme, transfert...) sont
quantifiés a ’aide de D en mol / (Pa.h) qui exprime la conductivité¢ de la substance entre
deux compartiments donnés. Ainsi, pour une substance de fugacité f, le flux global entre
deux compartiments est donc D*f (en mol h™").

Pour chacun des phénomeénes, le principe de calcul de D est détaillé ci-dessous.

Pour le flux lié a la diffusion entre compartiments, un coefficient de transfert de masse, k,
ainsi que la surface exposée A (m?) et la capacité de fugacité Z sont utilisés

D = k*A*Z

Pour le flux de la substance dans une phase donnée (comme I’air ou le courant
d’évapotranspiration), le flux de la phase G (m® h™") et la capacité de fugacité Z de la phase
sont utilisés :

D=G*Z
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Pour ce qui est des réactions liées au métabolisme, une constante de réaction du premier
ordre, kg (h™), le volume du compartiment dans lequel la substance est métabolisée, ainsi
que la capacité de fugacité¢ Z du compartiment considéré, sont utilisés :

D=kp *V*Z
Remarques

— en plus des fraction en eau, air et lipide, les compartiments des plantes contiennent des
sels minéraux (en quantit¢ moindre), c’est a dire que la somme Vijp+ViwtVio n’est pas
forcément égale a 1 ;

— dans le modele Mackay 1994, les lipides des compartiments de la plante sont assimilés
a I’octanol.

5.1.2 Equations de conservation de la masse

Pour chaque compartiment de la plante, 1’équation de conservation de masse de la
substance est appliquée. Son expression, pour le compartiment j, est la suivante (17) :

d(Vj *Z, *f/)
dt

ou E représente 1’entrée directe de la substance dans le compartiment j, D; le transfert du
polluant du compartiment 1 vers le compartiment j et D, est un terme « perte » qui traduit le
métabolisme du polluant, ainsi que son transport en dehors du compartiment.

=E+>.(D,*z)-£,*>.(D,) (17)

En outre, lors d’une phase de croissance significative, 1’apparente diminution de la
concentration du polluant dans le compartiment, li¢ a I’effet de dilution, peut étre pris en
compte comme écrit équation 18 :

dzf) ., df / d(vz) avee avz) _

dt dt dt dt &’

Le terme fD, peut alors s’ajouter au terme D, dans 1I’équation 17, puisqu’il s’agit d’un
phénomene de perte apparent.

(18)

5.2 PHENOMENES DE TRANSFERT ENTRE COMPARTIMENTS

5.2.1 Flux de xyleme et de phloeme

Les flux entre les différents compartiments seront conditionnés par les flux de xyléme et de
phloeéme.

Le modéle propose une valeur expérimentale pour le flux de xyléme de 5 pug s™ cm™ de
feuille (ou 2.10* m® h™' m? de feuille). Cette valeur est & multiplier par la surface des
feuilles pour obtenir le flux d’évapotranspiration global pour la plante.

Le flux de phloéme est supposé égal a 5% du flux de xyléme.
Ainsi le transport de la substance par le xyléme et le phloéme est exprimé par

D=GZ
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5.2.2 Echange sol-racine

L’¢échange du sol vers les racines se produit par diffusion et par convection avec le flux de
xyléme. La valeur du flux de diffusion est arbitrairement fixée a 5% du flux de xyleme. Le
modele considere que le transfert racine-sol se fait par diffusion uniquement.

5.2.3 Echange racine-tige-feuille

Les transferts de substances des racines vers les tiges et des tiges vers les feuilles se
produisent avec le courant de transpiration dans les vaisseaux de xyléme (leurs flux sont
donc égaux au flux de xyléme).

Les transferts de substances des tiges vers les racines et des feuilles vers les tiges se
produisent avec le courant d’assimilation dans les vaisseaux de phloeme (leurs flux sont
donc égaux au flux de phloeme).

5.2.4 Echange gazeux entre les feuilles et I'atmosphere

L’¢échange du polluant entre la feuille et I’atmosphére se produit par diffusion au travers de
la couche limite de 1’air et au travers des stomates, vers l’intérieur de la feuille. Cet
échange pourrait également se produire suite a une sorption du polluant sur la cuticule
suivie d’une lente diffusion au travers de cette cuticule.

Pour une feuille de volume Vi, I’équation de conservation de la masse peut s’exprimer
selon I’équation 19 :

d ,
IG*ZI*%:DQ,*(fa—f,) Equation 19

La solution de I’équation 19 est :
Ji=fa [(1-exp(-Diat/ViZ))]

ou Dy, transfert global de la feuille vers I’atmosphere, est égal au produit du volume d’air
au contact de la feuille (par heure) par la capacité de fugacité de 1’air, Zx (voir § 5.1.1).

Puisque le flux est diffusif, et que le transfert global Dy, est la résultante du transfert au
travers de la cuticule, D, et de la couche limite de I’air, D,, on a :

1

1 1
4+
DC Da

Dla:Dal:

Empiriquement, sur des cultures d’Azalé€es, il a été établi que

*
D, =0,05* Va*Za
Ta
D :I/I*Zl
¢ T
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avec T, et 1, les temps de transfert spécifiques de la substance au travers de I’air ou de la
cuticule. Expérimentalement, ces temps ont été établis respectivement a 5 10 et 126 h.

5.2.5 Echange sol-atmosphére

Le sol est considéré comme ayant une profondeur égale a la zone racinaire et une surface
horizontale. En outre, le sol se décompose dans ce modéle en 4 fractions distinctes : 1’air
du sol, la solution du sol, la fraction minérale et la fraction organique, définie par le
carbone organique total.

La diffusion du polluant depuis le sol se fait depuis 1’air du sol et / ou la solution du sol et
pour ce processus, le transfert global du sol est définie de facon identique a celui défini
précédemment pour 1’échange air - feuille (Jury et al. ,1983 ; Mackay 1991) :
1 1 1
= +

D D, D,+D,

ea sa

avec Dga transfert au travers de la couche limite de 1’air ; Dap et Dwp, transfert sol-eau et
sol-air. Pour chacun des maillons, D se calcul comme rappelé § 5.1.1,

D.va :kb *A*Za

D, =k, *A4*Z

Dwd = kw * A * Zw
avec ki (m h™) coefficient de transfert de masse du polluant au sein du compartiment i et A
la surface d’échange du compartiment considéré. En particulier, k, et ky, sont calculés
comme le quotient de la diffusion effective du polluant dans le milieu considéré et la

profondeur du sol dans laquelle se produit la diffusion. Le modéle propose les valeurs
empiriques suivantes

ka=0,015mh™, ky=1mh", etky,=6.10"mh™' (Jury et al., 1983).

5.2.6 Métabolisme et dégradation du polluant

Dans chaque compartiment, la substance peut étre métabolisée ou dégradée (hydrolyse,
photolyse...). Ces réactions sont supposées étre du premier ordre, caractérisées par une
constante de réaction globale.

Cette constante de réaction (du 17 ordre) peut étre déterminée par des mesures de
conservation de masse au sein du compartiment ou par la mesure des taux de formation des
métabolites.

5.2.7 Effet de dilution du polluant par croissance du végétal

La croissance des différents compartiments de la plante est supposée étre exponentielle
av
(c’est a dire % constant). La composition des différents compartiments est elle aussi

supposée constante.
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5.3 AVANTAGE ET LIMITES DU MODELE MACKAY 1994

5.3.1 Avantage

Mackay 1994 considére la plupart des phénomenes controlant les transferts sol-plante—
atmosphere.

5.3.2 Limites

Dans la représentation des phénomenes de transfert sol-plante-atmosphere, Mackay 1994
considere un grand nombre d’hypothéses qui décrivent les phénomenes physiologiques de
facon tres simplificatrices.

Le mode¢le ne considere pas la déposition (seche ou humide) d’aérosols sur la feuille, alors
que ce phénomene est significatif pour des substances de faible pression de vapeur.

Mackay 1994 ne prend pas en compte une éventuelle dissociation des composés
organiques sous ’effet du pH.

6. MACKAY_1997

Une description du modele est faite par Hung et Mackay (1997). Il dérive du modele
Mackay 1994 décrit dans le chapitre précédent. Ainsi, il est fondé sur 1’utilisation des
mémes parametres quel le modele Mackay 1994 : fugacité du polluant (f), capacité de
fugacité d’un compartiment donné (Z) et conductivité de la substance (D) (cf § 5.1.1).

Dans le mod¢le, la plante se décompose en trois compartiments homogenes, la feuille, la
tige et la racine, avec les compartiments environnants, 1’air et le sol. Le compartiment tige
peut aussi inclure les fruits et les graines.

Les processus de transfert environnement-plante et internes a la plante considérés par le
modele sont les suivants :

* Migration des substances depuis le sol et ’air vers les trois compartiments des plantes
que sont les feuilles, les tiges et les racines (compartiments homogenes),

* Translocation entre les différents compartiments de la plante,
* Me¢étabolisme de la substance au sein des compartiments de la plante,
» Effet de dilution de la substance par croissance des compartiments de le plante.

Ce modele est plus particulierement applicable aux plantes herbacées avec de courtes
périodes végétative.

6.1 COEFFICIENTS DE PARTAGE ENTRE LES COMPARTIMENTS DE LA PLANTE ET
L'EAU

Les compartiments de la plante sont considérés comme étant composés d’une phase
aqueuse (w), d’une phase air (a), d’'une phase lipidique (1) et d’une phase constituée de
glucides (c¢) que ne prenait pas en compte le modele Mackay 94.

Le coefficient de partage entre le compartiment P de la plante et I’eau est déterminé pa

pr: Vi + 7 *Kaw + v *Klw + Ve *ch
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avec
Vi la fraction volumique de la phase i dans le compartiment P.

Le K.y est calculé empiriquement a partir du coefficient de partage octanol-eau, K, selon
la relation (Miiller, 1994) :

K.,=0,0372 x K, "%

Pour des substances dont le log K, varie entre 2 et 7, Ky est assimilé a K,y (cela revient a
assimiler les lipides de la plante a I’octanol, alors que d’autres modeles prennent en compte
un facteur de correction pour la différence entre les lipides de la plante et I’octanol).

6.2 DEVELOPPEMENT DU MODELE

6.2.1 Ecart par rapport a I’état d’equilibre

Un état stationnaire au sein de la plante pourrait étre atteint lorsque les concentrations dans
les différents compartiments du végétal sont indépendantes du temps. En réalité, un tel état
ne peut étre atteint notamment parce que la croissance du végétal entraine une dilution du
polluant dans la biomasse. L’écart a I’équilibre est quantifi¢ dans le modele Mackay 97 par
deux facteurs :

A, facteur d’approche de 1’état quasi-stationnaire. Il quantifie I’écart par rapport a 1’état
quasi-stationnaire. Si ce dernier est atteint, alors A;=1.

Bj; ratio de prélévement a I’état pseudo-stationnaire. Il exprime 1’écart par rapport a
I’équilibre thermodynamique, une fois 1’état quasi-stationnaire atteint.

6.2.2 Principe de calcul de la fugacité

Pour chaque compartiment de la plante, le calcul de la fugacité du polluant se fait a 1’aide
de I’équation de conservation de masse (équation 20) :

d(VZf)
dt

=xD;f;i —fxDg Equation 20
avec

Z  capacité de fugacité (mol m> Pa™)

f  fugacité de la substance dans le compartiment considéré (Pa)
D; conductivité de la substance (mol Pa™.h™)

Dy conductivité de la substance qui correspond a un terme perte li¢ au métabolisme ou a
la croissance (mol Pa'h™)

Afin de simplifier la résolution des équations, 3 hypotheéses majeures sont établies :

» le modele considére uniquement des mouvements unidirectionnels : mouvements
ascendants de la séve brute d’une part et descendants de la séve élaborée d’autre part ;
les équations sont résolues indépendamment pour les mouvements ascendants et les
mouvements descendants ;
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» la fugacité du polluant dans le compartiment de provenance du polluant est constante.
Ainsi, lorsque le calcul est effectu¢ pour le compartiment feuille, la fugacité¢ du
polluant dans le compartiment air est constante; lorsqu’il est effectué¢ pour le
compartiment tige, la fugacit¢ du compartiment feuille est constante ; lorsqu’il est
effectué¢ pour le compartiment racine, la fugacité¢ du polluant dans le compartiment tige
est constante. De ce fait, le systeme d’équations différentielles associées aux différents
compartiments n’est pas un systeme d’équations couplées et chaque équation peut étre
résolue indépendamment ;

» enfin, en ce qui concerne les conditions limites, il est pris comme hypothése qu’au
temps initial, la fugacité dans les tiges, racines ou feuilles est nulle.

Prenons comme exemple la mise en équation du mod¢le pour le compartiment feuille, et
pour le mouvement descendant.

A ce niveau, I’équation de conservation de la masse peut s’écrire selon I’équation (21)

df Sfeuille  _ 1
dt I/feuille Zfeuille

* sk — %
(Dair — feuille fair ffeuille (Dfeuille - air + Dfeuille - tige + Dcmissance + Dmétab()lism e)

Equation 21

Sous réserve des hypothéses citées ci-dessus, la solution de 1’équation, qui vise a estimer la
fugacité du polluant dans la feuille, peut s’exprimer selon 1’équation 22 :

J1 = faDa/Dy [1-exp(-Dit/ViZ))] Equation 22

Pour ce compartiment, 7, est défini comme le temps de demi-vie du polluant (temps
nécessaire pour une diminution de moiti¢ de la concentration du polluant). Par définition

=1In2*VZ/D = 0,693*VZ/D
et donc
f] :fa T/ rau[1—exp(—0,693t/n,)]=faBagAl

avec A et B les parametres d’écart par rapport a I’état d’équilibre, définis précédemment (§
6.2.1).

Plus précisément, 7 est la demi-vie du polluant pour I’ensemble des phénomenes (transfert,
métabolisme et croissance) alors que 74, est la demi-vie uniquement relative au
phénomene du transport de polluant de I’atmosphere vers la feuille. De fagon générale, le
temps de demi-vie pour les phénomenes de transfert d’un compartiment a 1’autre peuvent
étre calculés a partir des volumes des différents compartiments et des taux de flux de
chacun des compartiments, G; (m® h™") (xyléme, phloéme, flux d’air dans les feuilles et flux
de la solution du sol vers les racines). La forme générale de calcul pour la demi-vie est

Tij,l' = 0,693 I/I*Z]/Dlj = 0)693 KZWI/I/GU

Le rapport Vi/G;; est analogue a un temps de rétention du polluant dans le compartiment 1.
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Ainsi, 7, est une composante de 4 demi-vies caractéristiques des différents phénomenes a
prendre en compte pour les termes entrée et sortie du polluant pour le compartiment
feuille :

1 1 1 1 1

=+ +

Tlt Tla,l Tls,l Z-lg Z-lm

avec tj, temps de demi-vie liée a la dilution par croissance de la feuille ; 7;,, , temps de
demi-vie liée au métabolisme.

En appliquant les mémes principes que ceux décrits ci-dessus, ainsi que les mémes notions
de demi-vies, le modele calcule de méme la fugacité du polluant dans 1’ensemble des
compartiments, pour les flux ascendants (seve brute) et pour les flux descendants (s€ve
¢laborée).

I1 est considéré que le flux du mouvement ascendant (dans le xyleéme) est €gal au flux de
xyleme et que le flux des mouvement descendants (dans le phloéme) est égal au flux de
phloeme. Cela suppose I’homogénéité des flux de xyleme et de phloéme dans la plante.

Pour chaque compartiment, la fugacité totale est calculée en additionnant les fugacités liées
aux flux de séve brute et aux flux de s¢ve ¢élaborée.

6.3 MODELISATION DES DIFFERENTES VOIES DE TRANSFERT

6.3.1 Echange feuille-atmosphere

L’échange entre ’air et les feuilles est supposé étre diffusif, c’est a dire :
Dy=Dy,

et
Tal = Tiga

L’échange air/feuille est déterminé comme dans le modéle Mackay 1994(cf § 5.2.4).

Remarque

pour la feuille, 1’état stationnaire correspond a un état ou ne se produisent que les
mouvements de diffusion entre ’air et la feuille, c’est a dire a un état ou il n’y a pas de
perte pour le compartiment feuille par transport vers la tige, par croissance ou par
métabolisme.

6.3.2 Flux de xyléme, de phloéme et d’échange entre les racines et le
sol

Comme dans le modele Mackay 1994, il est considéré que le flux de phloéme est égal a
5% du flux de xyleme. De méme le flux diffusif entre les racines et le sol correspond a 5%
du flux de xyléme. C’est a dire

Gre=5% Gy
et
Ge=G+5% G,=1,05 G,.
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6.3.3 Métabolisme du polluant dans le végétal

Le modele considére que la plupart des substances chimiques anthropogéniques présentes
dans I’environnement sont faiblement métabolisées au sein de la plante. Le métabolisme
n’est significatif que pour certains composés comme les pesticides et peut étre négligé pour
d’autres substances. Le métabolisme est évalu¢ a partir d’une constante de réaction de
métabolisme (constante du premier ordre) Kip,.

Le flux associ¢ au métabolisme de la substance dans le compartiment 1 s’exprime par la
relation suivante :

Dim = Vi*Zi*kim
avec
Z-z'm = 0;693/kim

En général, ki, est prise comme égale pour tous les compartiments de la plante.

6.3.4 Effet de dilution du polluant par croissance du végétal

La croissance des compartiments de la plante entraine un effet de dilution de la substance
au sein du compartiment de la plante, qui peut se traduire par un terme de perte apparente.

La croissance peut étre exprimée par une constante de réaction : k,

_lav

£V dt

Pour simplifier la résolution du modele, il est supposé que k, est constant tout au long de
I’étude, c’est a dire que la croissance est exponentielle. Cela n’est valable que pour des
plantes ayant de courtes périodes de croissance (plantes hérbacées comme le ray-grass...).

Ainsi, le flux de dilution associé a la croissance du compartiment i s’exprime par la
relation suivante :

Dig = Vi*Zi*kiq
avec
Ty = 0,693/ kig

Tig est le temps requis pour que le compartiment 1 double en volume, il doit étre déterminé
par rapport au volume du compartiment au moment de la récolte de la plante.

En général, la constante k, est prise comme étant la méme pour tous les compartiments de
la plante.

6.4 AVANTAGE ET LIMITES DU MODELE MACKAY_1997

6.4.1 Avantage

Tout en considérant 3 compartiments différents de la plante, le modéle Mackay 1997 est
trés simple a modéliser (modele analytique modélisable sous un logiciel comme Excel).
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6.4.2 Limites

Dans la représentation des phénomenes de transfert sol-plante-atmosphere, le modéele
Mackay 1997 considére un nombre trés important d’hypothéses, (hypothéses parfois non
justifiées par rapport a la physiologie des plantes). Dans Mackay 1997, les processus de
transport de le substance (par flux de xyléme et de phloéme) sont unidirectionnels, de plus
aucun ¢échange n’est suppos¢€ avoir lieu entre ces deux courants. C’est une limitation
importante par rapport a la réalité. En outre, il est considéré que pour un compartiment
donné, la fugacité entrante est constante, ce qui est une hypothése trés simplificatrice
puisque la concentration de la substance dans les différents compartiments de la plante
n’atteint pas 1’équilibre thermodynamique.

Dans le modele Mackay 1997, les échanges entre I’atmosphere et le sol ne sont pas pris en
compte.

La déposition d’aérosols et de gouttelettes sur les parties aériennes des plantes n’est pas
prise en compte par le mod¢le.

Enfin, la dissociation éventuelle des composés organiques sous 1’effet du pH n’est pas
considérée dans le modele Mackay 1997.

7. CALTOX

Caltox est un modéle multimédia d’exposition, qui prend en compte différents
compartiments environnementaux, dont les plantes. Tout comme les mod¢les Mackay 94
et Mackay 97, Caltox est fondé sur le principe de fugacité de la substance considérée dans
les différents compartiments de 1’environnement.

Le mod¢le est décrit dans les ouvrages : Caltox ™, a mutimedia total exposure model for
hazardous-waste sites : spreadsheet user’s guide version 1.5 (1993) et Caltox Version 2.3 —
Description of Modifications and Revisions (1997).

Ces deux ouvrages sont disponibles sur le site

Wwww.cwo.com/~herd1/ctox dwn.htm|

Le compartiment « plante » ne concerne que les parties aériennes du végétal. La partie
souterraine du végétal est considérée comme une phase a part entiere du compartiment
«sol-racine ». Ceci permet d’individualiser la surface d’échange importante entre les
racines et le sol ou la solution du sol. Dans Caltox, la partie aérienne interagit avec la
solution du sol et le compartiment aérien. L’interaction de la partie aérienne avec le
compartiment « sol-racine » se fait par prélévement racinaire et par translocation par le flux
de transpiration . L’interaction de la plante avec le compartiment « atmosphere » se fait par
la diffusion de gaz au travers de la cuticule et considere également 1’accumulation et la
diffusion de polluant adsorbé sur les particules de I’atmosphere.

Une équation de conservation de masse est établie pour les 2 compartiments, le systeme
étant résolu a I’équilibre.

Les échanges pris en compte par le mod¢le sont les suivants :
* Entre la partie supérieure des plantes et le compartiment racine/sol :
» préléevement par les racines ;

» translocation par le courant de transpiration dans les vaisseaux de xyléme ;
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» translocation dans les vaisseaux de phloéme.

* Entre la partie supérieure des plantes et le compartiment air :
» diffusion des substances en phase gazeuse a travers les stomates ;
» diffusion des substances en phase gazeuse a travers les cuticules ;

» accumulation et diffusion des composés en phase solide déposés a la surface des
feuilles.

* Entre le sol et les racines :

» transfert d’eau du sol vers les racines.
* Entre I’atmosphere et le sol :

» déposition ;

» resuspension de poussieres ;

» diffusion a la limite sol/air.

7.1 CAPACITE DE FUGACITE DES DIFFERENTS COMPARTIMENTS

7.1.1 Capacité de fugacité du compartiment racine/sol

Le compartiment « sol-racine » se compose dans le modéle Caltox de quatre phases
distinctes : air, solution du sol, solide et racine. Ainsi la capacit¢ de fugacité du
compartiment « sol-racine » est calculée en sommant les capacités de fugacités de chacune
de ces phases selon 1’équation 23 :

Zs = Q*Zair+ B * ZoaHvolyy * 2+ (1-Q-Bi-vol,,,) *Z,, Equation 23
avec
O fraction volumique de I’air
Bs fraction volumique de la solution du sol
voly, fraction volumique de la racine

1-0s-Bs-vol,,  fraction volumique de la phase solide du sol
Lo capacité de fugacité des racines (mol m™ Pa™)

Zsp capacité de fugacité du sol (mol m™ Pa™)

7.1.2 Capacité de fugacité des racines

La capacité de fugacité des racines est déterminée indirectement par le coefficient de
partage sol-plante du composé et par la capacité de fugacité de la fraction non racinaire du
sol (équation 24) :

_Kps ™5™ Zgiy + Bs * Zeau * Zsp *(1-05 = Bs))* Pp

= Equation 24
pr ps *(1-ag = Bs)

VA
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avec
K,s coefficient de partage du composé entre les racines et le sol
et

ps la densité du sol (kg m™).

7.1.3 Capacité de fugacité de la partie aérienne des plantes

Elle est déterminée différemment selon que le polluant considéré est un composé
organique, non ionique et volatil (composé pour lequel la pression de vapeur n’est pas
nulle, c’est a dire pour lequel Z,;; > 0) ou un composé¢ non volatil (Z,;;= 0).

Pour les composés organiques, non ioniques et volatils :

t
Zp=(Kpg*pp*Z azr)"'(Kpar *Pp*Zap ™ Pba ™ )

Psg
Pour les composés non volatils (Z,i; = 0) :
Zp = Kpart *Pp*Zap * Pba pL
Sg
avec
K;a le coefficient de partage plante-atmosphére ;
K,."" le coefficient de partage plantes-particules de I’atmosphére ;
Pva la charge en poussiéres de I’atmosphére (kg m™) ;

Pse la densité de la surface du sol dont est supposée provenir la charge en poussiéres de
I’atmosphére (kg m™) ;

Z,p capacité de fugacité des particules atmosphériques (mol m> Pa™).
Les méthodes d’estimation de Ky, et Kpapart sont détaillées ci-dessous.

Dans le cas ou aucune valeur expérimentale n’est disponible, K, est déterminé a partir des
fractions volumiques de la phase air (f;1), de la phase eau (f,,) et de la phase lipidique (f;1)
dans les tissus de la partie aérienne du végétal :

K=t oK T

Le modeéle Caltox propose des valeurs par défauts pour les parametres f,,, £\ et £ :
fo1=10,01 (Bacci, 1990).

fra = 0,5 (Paterson et Mackay, 1989).

La fraction restante (0,49) est de 1’eau et une fraction solide non lipidique. L’hypothése est
prise que 80% de la masse totale de la plante correspond a de I’eau, c’est pourquoi
fow =0,4.

K", coefficient de partage de la substance entre les plantes et les particules de Iair est
1ndependant de la spéciation chimique du polluant. Mac Kone et Ryan (1989) proposent
une valeur de 3000 mol kg™ (plante) par mol m™ (air).
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7.1.4 Capacité de fugacité du phloéme

Dans le modele Caltox, le phloéme est constitué d’une phase aqueuse dans laquelle certains
nutriments (en majorité des sucres) sont dissous et d’une phase non aqueuse. La capacité de
fugacité de la phase non aqueuse est notée Zph.aure €t englobe les nutriments (sucre,
lipide...) qui pourraient €tre en suspension dans cette phase. En 1’absence de donnée
expérimentale, Zph.aure €St supposée négligeable devant la capacité de fugacité de la phase
aqueuse et Zphi-autre = 0.

La capacité de fugacité¢ du phloeme est la somme des capacités de fugacité¢ de chacune des
phases du phloéme :

thl = (]'fc‘mtre) * Zeau +fc‘mtre * thl—autre

Avec fyue la fraction volumique de la phase non aqueuse du phloéme (fixée a 0,01) et Zcay
la capacité de fugacité de 1’eau.

Par défaut, f e = 0,01.

7.2 CONSTANTES DE TRANSFERT ENTRE LES COMPARTIMENTS

7.2.1 Entre I'air et la partie supérieure des plantes

Tap et Tpa expriment la probabilité (par unité de temps) qu’une molécule soit transférée
respectivement de 1’air vers la plante ou de la plante vers I’air.

Dans T,p, 3 termes interviennent, un terme pour la phase gazeuse de I’air, un autre pour la
phase particulaire, et un pour la couche de sol se déposant sur la plante (via 1’air) :

Z*ﬂ.py *LAI"'&*V,[*V‘] *7
air r ap p m ep ap
T - stom Ss
ap *
Za da

avee

LAI «Leaf Area Index » qui exprime la surface de la zone végétative par rapport a la
surface totale du sol.

Tstom €Xprime la résistance des stomates au transfert de masse de la substance vers la plante.
Elle s’exprime a partir du coefficient de diffusion de la vapeur d’eau dans Dair
(approximée a 2,1 m*j™"), de la résistance des stomates au transfert de la vapeur d’eau
(approximée a 0,0027 m.j) et du coefficient de diffusion dans ’air du composé.

Yap est le coefficient de transfert de masse entre 1’air et la couche de sol et concerne les
substances déposées a la surface des plantes. Il s’exprime (entre autre) a partir de
I’épaisseur de la couche limite entre 1’air et la surface des parties aériennes des plantes
(approximée a 0,005 m) et 1’épaisseur de la couche de sol sur la surface de la plante
(approximée 4 5.10°° m).

Vin est la fraction de matériau déposé depuis 1’atmospheére sur le sol et qui est intercepté
par les plantes. Whicker et Kirchner (1987) I’ont exprimé par 1-exp(-2.8*biOiyy), biO iny
étant la quantité de masse seche de plante par unité de surface.

Vyep est la vitesse de déposition effective des particules depuis 1’air sur la plante et la
surface du sol, elle est approximée a 300 m j™.
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En supposant que le taux de déposition de particules sur la surface des feuilles est contre-
balancé par le refoulement par le vent et le lessivage, Ty, s’écrit de fagon similaire a Ty :

LAI
Zair* +Yap*LAI+pba*I/int*Vdep*Zap
rvtom pSv
T = ‘ -
P Zp*dp

7.2.2 Entre le sol profond et la plante

Tgp et Ty expriment respectivement les probabilités (par unité de temps) qu’une molécule
soit transférée du sol profond (sous le compartiment racine/sol) vers la partie aérienne de la
plante et quune molécule soit transférée de la partie aérienne de la plante vers le sol
profond.

CALTOX propose les valeurs de Ty, et T, fondées sur deux hypothéses :

il n’y a pas de transfert significatif par lequel la substance peut aller du sol profond vers la
partie aérienne et Ty,=0.

la substance présente sur la partie aérienne est transportée vers le sol profond avec une
demi-vie de 180 jours et Tpe=1/180 .

7.2.3 Entre la plante et le compartiment « sol-racine »

Tsp et Tps expriment la probabilité (par unité de temps) qu’une molécule soit transférée de
la partie aérienne de la plante vers le compartiment « sol-racine » et vice-versa. La capacité
de fugacité du xyléme est assimilée a celle de 1’eau.

Ona
Ty, = transpire * Zew/(Zdy)
avec « transpire » le flux d’eau li¢ a I’évapotranspiration (flux de xyléme).
et
Ty = Phimp,*Zpni/Zyd,
avec Phlmg, le flux de phloéme.

Le transfert de masse des racines vers la partie supérieure de la plante s’effectue dans les
vaisseaux de xyléme (flux assuré par le flux de transpiration).

Le transfert de masse de la partie supérieure de la plante vers les racines s’effectue dans les
vaisseaux de phloéme (flux assuré par le flux de phloe¢me).

Le flux de phloeéme est approximé a 10% du flux de xyléme.

Le métabolisme de la substance dans les 2 compartiments de la plante est considéré
(réaction du premier ordre) mais la dilution de la substance liée a la croissance des
compartiments ne 1’est pas.
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8. COMPARAISON DES DIFFERENTS MODELES

En plus de ce chapitre, I’annexe A présente une comparaison des divers points spécifiques
aux modeles de prélévement des polluants organiques dans les plantes :

— Prise en compte des différents compartiments,

— Phénomenes considérés et mode de représentation de ces phénomenes,

— Paramétres intervenant dans les modéles,

— Type de résolution des mode¢les, hypothéeses...

8.1 POINTS COMMUNS
Les 5 modeles sont basés sur les caractéristiques des plantes et leur physiologie.

Ils ont été établis selon le méme principe général de conservation de masse du polluant
considéré dans chaque compartiment.

Les 5 modeles prennent en compte les principaux phénomenes de transfert des composés
organiques depuis l’environnement (air, sol...) vers les plantes et les phénomeénes de
transfert, internes a la plante :

— prélévement depuis le sol ;

— transport par les flux de xyléme depuis le sol vers les divers compartiments des
plantes ;

— ¢échange gazeux entre 1’atmospheére et les feuilles ;
— métabolisme de la substance organique au sein des compartiments de la plante.

Pour la plante, les 5 modeéles considérent au moins 2 compartiments différents : 1
compartiment aérien et 1 compartiment racinaire. Les fractions en eau et en lipide de ces
compartiments sont pris en compte par les 5 modéles. De méme, pour le compartiment sol,
les fractions air et eau sont pris en compte par I’ensemble des modéles.

Un certain nombre de paramétres communs interviennent dans ces modeles :
— parametres physico-chimiques de la substance : Ky, constante de Henry... ;
— paramétres de I’environnement : fraction en air, en eau ... dans le sol ;

— parametres physiologiques : fraction en eau, en lipide.., volume des différents
compartiments de la plante considérés, flux de transpiration de la plante,

La validation de ces modeles n’a été faite que sur certaines molécules et dans certaines
conditions expérimentales éloignées de la réalité¢ (conditions hydroponiques, culture en
conditions controlées...).

La mise en ceuvre de ces modeles nécessite, pour tous, 1’acquisition d’un nombre plus ou
moins important de données expérimentales. Cette acquisition passe tout d’abord par une
analyse bibliographique précise concernant la substance étudiée et la sélection de valeur de
la littérature obtenues dans des conditions proches de celle du site étudi¢ (type de sol,
espece végétale, type de contamination...). Cependant, la faible quantit¢ de données
disponibles dans la littérature face a la diversité des sites et des historiques de
contamination impose parfois la réalisation de mesures expérimentales toujours lourdes et
coliteuses a mettre en ceuvre.
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Ainsi, pour I’ensemble des modeles et quelles que soient les valeurs des parameétres
retenus, il est toujours important de justifier et de discuter le choix des parametres,
notamment dans le cadre de I’analyse des incertitudes de la valeur modélisée.

8.2 POINTS DIVERGENTS

Le modele Caltox met en ceuvre une approche trés différente de celle des autres modeles
décrits. 11 considére la plante comme étant constituée de 2 compartiments
environnementaux : le compartiment « sol — racine » et le compartiment « partie aérienne ».
Ces 2 compartiments sont en relation avec les autres compartiments du mod¢le. Par
exemple, le compartiment * partie aérienne des plantes ” est en relation avec la couche de
sol profond, transfert non considéré dans les autres modeles. Considérer un compartiment
intégrant les racines au sol revient a considérer que la concentration dans les racines est
¢gale a la concentration dans le sol (partie contenant la racine); c’est une approche
complétement différente de celle consistant & considérer 2 compartiments racine et sol
séparés avec un certain nombre d’échange entre ces 2 compartiments. L’approche assez
différente de Caltox entraine [1’utilisation de parameétres physico-chimiques,
physiologiques, etenvironnementaux différents de ceux utilisés par les autres mode¢les.

Le modele Cemos Plant focalise le calcul sur le compartiment feuille des plantes, le
compartiment racine étant uniquement considéré a travers un équilibre racine/sol.
Néanmoins, le compartiment feuille est considéré d’une fagon trés similaire a ce qui est
réalisé dans Plant X, avec, en plus, 1’avantage de considérer certains phénomeénes comme
la déposition de particules ou de gouttelettes sur les feuilles ou la dissociation éventuelle
des composés sous 1’effet du pH, phénomeénes non pris en compte dans Plant X ou dans les
modeles de Mackay et Caltox. Prenant en compte des phénomeénes supplémentaires,
Cemos_Plant nécessite beaucoup plus de paramétres environnementaux (vitesse de
déposition des particules, surface des particules dans I’air...) que les autres mode¢les.

Les modeles Plant X et Mackay 1994 sont similaires dans leur approche : ils considerent
les mémes phénomenes de transfert sol-plante-atmosphére, mis a part [’échange
atmosphere-sol qui est uniquement envisagé dans Mackay 1994. Tous deux individualisent
les compartiments racine, tige et feuille. Plant X considére en plus le compartiment fruit.
La résolution de ces 2 modeles est similaire (résolution numérique d’un systéme
d’équations différentielles couplées, chaque équation représentant un compartiment) et fait
intervenir les mémes parametres.

Malgré leurs similitudes, la représentation des phénomeénes différent dans Plant X et
Mackay 1994. Notamment ce dernier simplifie la plupart des phénomenes
comparativement a Plant X. Ainsi :

— dans Mackay 1994, le flux de phloéme est assimilé a 5% du flux de xyléme, alors que
dans Plant X le flux de phloéme est calculé a partir de la croissance des fruits ;

— dans Mackay 1994, le flux de diffusion entre les racines et le sol est assimilé & 5% du
flux de xyléme, alors que dans Plant X il est calculé a partir de la loi de Fick ;

— dans Mackay 1994, les valeurs des résistances des composantes de la feuille
(cuticule,...) a ’échange air- feuille sont issues d’une expérimentation réalisée sur des
azalées avec 14 substances différentes, alors que dans Plant X ces résistances sont
calculées a partir des caractéristiques de la plante et du polluant.
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Le mod¢ele Mackay 1997, quant a lui, est une simplification du modele Mackay 1994. Les
mémes compartiments, avec les mémes fractionnements sont considérés. Les mémes
phénomenes sont pris en compte mais leur représentation differe : Mackay 1997 représente
les phénomeénes d’une fagon beaucoup plus simplifiée et le calcul passe d’une résolution
analytique d’un systéme d’équations différentielles couplées (pour Mackay 1994) a la
résolution analytique d’un systéme d’équations différentielles non couplées (pour
Mackay 1997).

8.3 ILLUSTRATION : EXEMPLE D’ETUDE PARAMETRIQUE

Afin d’illustrer les différences entre les modéles, et leur sensibilité par rapport aux
paramétres, une étude paramétriques de 3 des 5 modeles présentés ici (Cemos, Mackay 97
et Plant X) a été effectuée. Ces trois modeles seront utilisés par la suite dans un programme
expérimental d’intercomparaison de mode¢les, encadré par I’Ademe. A cette occasion, une
¢tude de sensibilité des différents modeéles sera réalisée, qui permettra d’approfondir cette
étude paramétrique.

L’étude porte ici sur deux parametres environnementaux, pris en compte dans les modeles :
le paramétre « teneur en matiere organique du sol » et le parameétre « teneur en lipide de la
racine ». Ces deux parametres sont particulierement sensibles pour le contrdle du transfert
sol-plante des molécules organiques. Pour chacun de ces paramétres, I’étude est menée en
fixant trois valeurs représentatives de la réalité (tableau 1).

Valeur 1 Valeur 2 Valeur 3

Teneur en matiére organique du sol (%) 3,5 7 14
Teneur en lipide de la racine (%) 0,1 0,01 0,001

Tableau 1 : Valeurs des parametres

8.3.1.1 Teneur en matiére organique des sols

Quatre valeurs de concentration en B(a)P dans le sol sont fixées. Pour chacune de ces
valeurs, la teneur en matiere organique du sol varie selon trois valeurs, tous les autres
parametres du modele étant fixés (tableau 1).

La figure 2 montre que, quelle que soit la teneur en matiére organique des sols, une
augmentation de la teneur en polluant dans le sol entraine une augmentation de la teneur en
polluant dans le végétal. Cette augmentation est la plus importante dans le cas du modele
Mackay 97, variant entre 0,05 et 0,35 mg kg pour une teneur dans les sols variant entre
2,5¢et 17,5 mg kg Dans le cas du modéle PlantX et Cemos Plant, ces augmentations sont
faibles.

Lorsque la teneur en matiére organique dans les sols varie, les concentrations prédites par
Mackay 97 sont constantes, quelles que soient les teneurs en polluant dans les sols. Les
modeles Plant X et Mackay 97 sont les plus sensibles a une variation de la teneur en
matiere organique des sols. Ainsi pour la valeur maximale de la concentration testée (17,5
mg kg™) de matiére séche, la teneur dans la plante augmente d’un facteur 3 environ pour
les deux modeles, pour une diminution de la teneur en matic¢re organique d’un facteur 4.
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Ainsi, 'utilisation des mod¢les PlantX et Mackay 97 sera, a priori, privilégiée pour la
modé¢lisation du transfert sol-plante d’une substance sensible a la teneur en matiére
organique dans les sols.

[
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Figure 2 : Etude paramétrique pour la
teneur en matiere organique des sols.

Figure 3 : Etude paramétrique pour la
teneur en lipide des racines

x - concentration dans le sol, mg kg

y : concentration dans la plante, mg kg™
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8.3.1.2 Teneur en lipide de la racine

Pour la teneur en lipide la plus ¢élevée dans la racine (0,1 %), les trois modéles prédisent
une augmentation de la teneur en polluant dans le végétal lorsque la teneur dans le sol
augmente. Pour des teneurs plus faibles, cette augmentation est observée uniquement pour
les modeles Mackay 97 et PlantX.

Le modéle Cemos-Plant est le plus sensible a une variation de la teneur en lipide de la
racine. Par exemple, pour la teneur maximale testée du polluant dans le sol (17,5 mg kg™),
la teneur du polluant dans le végétal diminue d’un facteur 100 pour une diminution de la
teneur en lipide d’un facteur 100, alors que les deux autres modeles ne traduisent pas ces
diminutions.

Ainsi, ['utilisation de Cemos-Plant sera a privilégier lorsque le polluant étudié sera
particuliérement sensible a la teneur en lipide du végétal (composé particulierement
hydrophile).

9. CONCLUSION ET RECOMMANDATIONS

Sur la base de recherches bibliographiques, 5 de modeles de transfert sol-plante de
polluants organiques ont ¢été ici sélectionnés et décrits: Plant X, Cemos-Plant,
Mackay 1994, Mackay 1997 et Caltox. L’analyse de ces modeles a montré que les
interfaces entre I’environnement et la plante étaient considérés de fagcon plus ou moins
compléte et complexe pour les différents modéles. A priori, le choix d’un modéle de
transfert d’un polluant organique vers les végétaux dans le cadre d’une évaluation du risque
sanitaire doit, dans un premier temps, prendre en compte les caractéristiques physico-
chimiques de la molécule et le type de végétal pour lequel la modélisation doit étre
réalisée. Ainsi, par exemple, si ’on veut étudier le transfert d’une substance volatile vers
un fruit, le choix du modéele devra permettre de prendre en compte les voies de transfert
atmosphere — végétal et le compartiment « fruit » de la plante. De méme, la modélisation
du transfert d’une substance peu ou non volatile devra se faire en prenant notamment en
compte les phénomeénes caractéristiques de I’interface sol - racine. Rappelons que les
paramétres données par défaut dans les différents modeles, ainsi que les différentes
relations empiriques utilisées pour le calcul de certains parametres sont toujours tirées de
conditions expérimentales précises auxquelles il est nécessaire de se référer afin de discuter
des incertitudes liées a la modélisation. Ainsi, des données proposées a partir
d’expérimentations effectuées sur de 1’orge, comme dans Cemos-Plant, ne sont pas
nécessairement adaptées pour des simulations que I’évaluateur ferait sur une plante
présente dans un jardin potager comme une tomate. Il est, en conséquence, recommandé
d’adapter au mieux les valeurs utilisées dans le modéle (si celui-ci le permet) par une
recherche bibliographique, et, quand cela est possible, d’effectuer des mesures
expérimentales de parameétres, dans les conditions proches de celles rencontrées sur le site
¢tudié. Cette derniere approche nécessite avant toutes expérimentations, la mise en place
d’un cahier des charges précis et réfléchi, en fonction du modele utilisé.
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Actuellement, le programme expérimental SACARTOM, encadré par I’Ademe et
impliquant différents partenaires (’ENSAIA, I’EBSE, I'INERIS, I'IRH, et I"UMR
INRA/Universit¢ de Bourgogne) est en cours de réalisation. En particulier, cette étude
permettra de comparer les teneurs de substances organiques mesurées par des
expérimentations réalisées en conditions contrélées (vase de végétation en phytotron) a
celles modélisées, et ce, en fonction des substances étudiées et des différents types de
végétaux (racines, feuilles et fruits). Notamment, des ordres de grandeur des incertitudes
entourant 1’utilisation des modeles Plant X, Mackay 97 et Cemos-Plant, par rapport aux
résultats expérimentaux obtenus seront évalués. De plus, en fin d’étude, une analyse de
sensibilité permettra de définir les parameétres les plus sensibles a mesurer sur site ou a
sé¢lectionner dans la bibliographie afin d’optimiser la prédiction des concentrations dans les
organes cibles. Les conclusions de cette ¢tude devraient étre disponibles a la fin de I’année
2003.
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Annexe 1

Comparaison des points spécifiques aux modeles de transfert sol-plante des polluants organiques
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GENERALITES

Plant X

Mackay 1994

Mackay 1997

Cemos-Plant

CALTOX (plante)

principe général

basé sur le principe de
conservation de masse

calculs basés sur des flux
relatifs a chaque
processus (en kg/s) en
utilisant les coefficients de
partage entre les différents
compartiments

résolution couplée des
équations correspondant a
chaque compartiment

* Dbasé sur le concept de
fugacité

basé sur le principe de
conservation de masse

calculs basés sur des
“valeurs de transport ou
transformation ” en
mol/Pa/h, en utilisant les
capacités de fugacité

résolution couplée des
équations correspondant a
chaque compartiment

dérive de Mackay 1994

basé sur le concept de
fugacité

basé sur le principe de
conservation de masse

calculs basés sur des
“valeurs de transport ou
transformation ” en
mol/Pa/h, en utilisant les
coefficients de partage

résolution pour chaque
compartiments d’une
équation indépendante des
autres compartiments

* simplification de Plant X

e Dbasé sur le principe de
conservation de masse
pour chaque
compartiment

e ¢équations résolues en
terme d’ “ inventaire
molaire ” (mol)

nombre de
compartiments de la
plante considérés

: racine, tige, feuille et fruit

3 : racine, tige (comprend
fruit, graine...), feuille

: racine, tige, feuille

partie aérienne (feuille) avec
les particules déposées sur la
feuille

(compartiment racine
considéré d’une facon trés

simpliste a I’équilibre avec le

sol)

2 : zone racine/sol et
compartiment plante (partie
supérieure)

“ découpage ” des
compartiments de la
plante en :

eau et lipides (non assimilés a
de I’octanol)

air, eau et lipides (=octanol)

air, eau, lipides (=octanol) et
glucides (cellulose)

eau et lipide (non assimilé a
de I’octanol en utilisant un
facteur correctif)

e partie supérieure plante :
air, eau, lipides (et autres
matériaux)

e compartiment racine/sol :
air, eau , racine et “ sol ”

2/14




“découpage ” du
compartiment sol
(global) en :

sol, air et eau

air, eau et lipides

air, eau, lipides et glucides

“sol”, air, et eau

e pour le compartiment
racine/sol : air, eau,
racine, ““ sol ”

e différents compartiments
du sol considérés

C,o1 constante pendant la | oui non, variable (équation oui, la résolution de oui, la résolution de non
croissance spécifique au sol comme pour | I’équation analytique pour le | 1’équation analytique pour le
les compartiments de la compartiment feuille suppose | compartiment feuille suppose
plante) Cso1 constant Cso1 constant
C,;: constante oui non, variable (équation oui, la résolution de oui, la résolution de

spécifique au sol comme pour
les compartiments de la
plante)

I’équation analytique pour le
compartiment feuille suppose
Cs, constant

I’équation analytique pour le
compartiment feuille suppose
Cso1 constant
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MECANISMES CONSIDERES

Plant X Mackay 1994 Mackay 1997 CEMOS -Plant CALTOX (plante)
transport entre les oui oui oui non oui
compartiments de la
plante
transport par flux de oui oui oui oui oui
xyléme A . o L
Y dans la plante c’est partout le | dans la plante, ¢’est partout la | méme flux partout, mais la corrélation expérimentale
méme flux volumique (en m® | méme “ valeur de transport | concentration dans ce flux est | entre TSCF (Transpiration
s, mais la C varie selon les | (en mol Pa™' h™"), mais selon | différente selon le Stream Concentration Factor)
compartiments donc le flux I’échange entre compartiment considéré et Kow
massique varie selon compartiments considérés la . .
)z s . dans un compartiment donné,
I’échange entre les fugacité varie et donc le flux .
. S . . le flux entrant est supposé
compartiments considérés molaire varie . .
constant (il ne dépend pas du
temps, sa valeur est fixée a
partir de la concentration
dans le sol)
transport par flux de oui, valeur du flux déterminée | oui, considéré comme étant 5 | oui, considéré comme étant 5 X oui
phloéme a partir de la croissance des | % du flux du xyléme % du flux du xyléme (méme \
. phloéme = phase aqueuse et
fruits flux partout)
phase non aqueuse
méme remarque que pour le (constituée de nutriments...)
xyléme, méme flux partout R e,
X P flux de phloéme est considéré
mais la concentration dans le . 0
\ . comme étant 10% du flux de
phloéme différe selon \
>z xyléme
I’échange entre
compartiments considéré
échange racine - tige oui oui oui X plante - zone racine/sol :
racine --> tige xyléme xyléme xyléme prélévement par racine,

translocation par xyléme et
phloéme
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échange racine - tige non oui oui X plante - zone racine/sol :
tige --> racine phloéme phloéme prélévement par racine,
translocation par xyléme et
phloéme
échange tige - feuille oui oui oui X X
tige --> feuille xyléeme xyléme xyleme
échange tige - feuille oui oui oui X X
feuille --> tige phloéme phloéme phloéme
échange tige - fruit oui X X X X
tige --> fruit phloéme
échange tige - fruit X X X X X
fruit --> tige
échange air - sol X oui, diffusion entre I’air et la X probablement oui dans oui, déposition, resuspension
couche limite de sol, CEMOS, mais cela n’apparait | de poussieres, diffusion a la
diffusion dans 1’air du sol et pas dans CEMOS plante, ou | limite sol/air
diffusion dans I’eau du sol I’on considere que Csol et
. . Cair sont constants
(sol = air, solide, eau et
carbone organique)
échange sol - racine oui oui oui e sol ---> feuille * oui, transfert d’eau du sol

sol --> racine

diffusion (résolution de la
lére loi de Fick) depuis eau et
air du sol + transport avec
xyleme

xyleme + diffusion (=5%
xyléme)

xyleme + diffusion (=5%
xyléme)

avec xyléme depuis 1’eau du
sol

e sol --->racine

par simple considération d’un
équilibre entre les racines et
I’eau du sol

vers les racines

e pas d’échange du sol
profond vers les feuilles
mais échange des feuilles
vers le sol profond
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échange sol - racine

racine --> sol

oui

diffusion (=5% xyléme)

oui

diffusion (=5% xyléme)

oui, par simple considération
d’un équilibre entre les
racines et 1’eau du sol

échange air - feuille

oui, diffusion, intervention de
la résistance des stomates, des
cuticules et de la couche
limite de 1’air

oui, diffusion a travers la
couche d’air, diffusion a
travers les stomates a
P’intérieur de la feuille et
sorption dans les cuticules
avec lente diffusion a travers
la cuticule

oui (par diffusion),
uniquement phase gazeuse,
résistance des
cuticules...comme dans
Mackay 1994

oui, volatilisation, déposition
séche et humide, adsorption
de particules (aérosols)
depuis I’air sur les surfaces
des plantes

par diffusion : gouverné par
la conductivité des feuilles et
donc la résistance en série des
cuticules et des stomates)

partie aérienne des plantes -
air : diffusion en phase
gazeuse a travers les stomates
et les cuticules, accumulation
et diffusion du contaminant
en phase solide, déposé a la
surface des feuilles

échange air - fruit

X

X

déposition séche ou
humide sur feuille

oui, la déposition séche et hu-
mide de particules est consi-
dérée, la concentration dans
les particules déposées sur la
feuille est méme calculée ; et
a partir de la C,;; une frac-tion
de particules dans I’air est
déterminée

oui, prise en compte de la
déposition de particules (en
phase solide) sur les feuilles

transformation oui, réaction du ler ordre, constantes de réaction du 1° | oui, avec une constante de oui, avec une constante de oui, dans la partie supérieure
(métabolisme) avec une méme constante ordre différente pour tous les | réaction du premier ordre réaction du premier ordre de la plante
pour tous les compartiments | compartiments a priori, mais | différente pour tous les

en fait une seule constante est | compartiments

considérée car les données

sontnon disponibles
croissance oui oui, croissance linéaire oui, croissance linéaire oui, en considérant une X

croissance exponentielle,

flux par advection X oui non non X

entrant et sortant du
systéme air
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PARAMETRES

Plant X

Mackay 1994

Mackay 1997

CEMOS-Plant

CALTOX (plante)

paramétres calculés par
le modele

Cracinea Ctiges Cfeuillea et Cfruit

Cracinea Ctigea Cfeuilles Cair et Csol

Cracinea Ctiges Cfeuille

Creuitle (dépend du temps)

Charticules déposées sur la
feuille (dépend du temps)

Cracine (indépendant du temps)

Czone racine/sol €t Cpanie aérienne
de la plante

paramétres de la plante
nécessaires au
fonctionnement du
modéele

e contenu en eau et lipide
dans les racines, tiges,
feuilles et fruits

e volumes (initiaux) des
racines, tiges, feuilles et
fruits

¢ masses (début et fin de
croissance) des racines,
tiges, feuilles et fruits

* rayon des racines
e surface des feuilles

e flux du courant de
transpiration (m’/s)
pendant la nuit et le jour

fraction volumique en air,
eau et lipides dans les
racines, tiges et feuilles

* volume des racines, tiges
et feuilles

e flux de xyléme (ou
surface des feuilles * taux
de transpiration)

e surface des feuilles

fraction volumique en air,
eau, lipides et cellulose
dans les racines, tiges et
feuilles

volume des racines, tiges
et feuilles

flux de xyléme (ou
surface des feuilles * taux
de transpiration)

» surface et volume des
feuilles

e flux de transpiration

* teneur en eau et en lipides
des feuilles et des racines
(fraction massique)

e densité (humide) des
feuilles et des racines

* taux de croissance

e teneur en matiére séche du
compartiment plante
(partie aérienne)

* inventaire masse seche de
laplante par unité de
surface de plante

» surface de la plante

e densité des racines (masse
fraiche)

* densité des plantes (partie
aérienne) en masse fraiche

e ¢paisseur de la zone
racine/sol

¢ flux du courant de
transpiration (en m/j)
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paramétres plante /
polluant

Flux d’évapotranspiraton
(TSCF)

e temps de demi-vie du
contaminant dans la plante

¢ Facteur de concentration
racinaire (RCF)

e Facteur de concentration
foliaire (LCF)

constante de réaction de
dégradation dans les 3
compartiments

résistance dans la cuticule
de la feuille

résistance dans la phase
air

temps requis pour que le
volume du compartiment
soit la %2 de son volume
au moment de la récolte et
temps pour vider a %2 le
compartiment par
métabolisme pour les 3
compartiments ou
constante de réaction de
dégradation dans les 3
compartiments (en 1/h) et
constante de croissance
(taux de croissance en

1/h)

résistance dans la cuticule
de la feuille

résistance dans la phase
air

constantes de réaction
(taux) de métabolisme
et/ou de photodégradation
dans les feuilles

paramétres physico-
chimiques du polluant

e masse molaire
* constante de Henry

¢ Kow

constante de Henry

Kow

constante de Henry

Kow

constante de Henry
pKa

Kow

masse molaire

Koc

pression de vapeur

Kd (mais il peut étre
calculé a partir de Koc)

coefficient de diffusion
dans ’air

constante de Henry
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paramétres polluant /
environnement

coefficient de transfert de
masse associé a la
diffusion entre air et
couche limite de sol, dans
air du sol, et dans eau du
sol

paramétres de
I’environnement (sol,
air)

C,o (global) et Cy;;

fraction volumique en eau
et en air du sol

densité du sol sec

contenu du sol en carbone
organique

taux d’humidité

durée du jour

Cyo1 €t Cyir (2 t=0)
température

volume sol et air
surface du sol considéré

flux d’entrée d’air dans le
systéme (par flux
advectif) et concentration
dans le flux advectif

fraction volumique en air,

Csol et Cair (2‘l t:())
température

fraction volumique en air,
eau, lipide et cellulose
dans le sol

pH du sol (eau du sol)
humidité de ’air
température de 1’air
densité du sol (sec)

fraction volumique en eau
du sol

porosité totale du sol

teneur en matiére

fraction volumique d’air
et d’eau dans le sol

charge en poussiéres de
I’atmosphére (en kg m?)

densité de la phase solide
de la surface du sol dont
est supposé provenir la
charge en poussicres de
1’atmosphére (en kg m™)

surface de la zone

* temperature eau et lipides (matiére organique du sol vegétative
organique) dans le sol * taux de précipitation (mm
i precip ( surface de la zone
hauteur de mélange du
compartiment atmospheére
parametres X X X * weathering des particules X
environnement/plante déposées a la surface de la
plante (1/s)
* vitesse de déposition
séche des particules (m/s)
parametres pour la e durée de I’expérience X X * durée de 'expérience X

modélisation

pas de temps pour
I’intégration
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type de résolution des
équations

numérique

4 équations différentielles
couplées

numérique

5 équations différentielles
couplées

analytique approximative

3 équations indépendantes
dépendant du temps

analytique

2 équations dépendant du
temps pour le
compartiment feuille et
pour les particules
déposées sur la feuille

1 équation pour
I’équilibre
thermodynamique entre
les racines et la solution
du sol

mod¢le dynamique

hypothéses

e compartiments supposés
homogénes

* racines = cylindre

e xyléme et phloéme
assimilés a de I’eau

e concentration de vapeur
d’eau saturante dans les
feuilles = concentration de
vapeur d’eau saturante
dans I’atmosphére

compartiments Supposés
homogenes avec une
valeur unique de la
fugacité

e flux de xyléme et de
phloéme supposés
constants dans la plante

* xyléme et phloéme
assimilés a de I’eau

* croissance supposée
linéaire

e compartiments supposés
homogenes avec valeur
unique de la fugacité

e flux de xyléme et de
phloéme supposés
uniformes dans la plante

e flux “ ascendant ” de
xyleme indépendant du
flux “ descendant ” dans
phloéme

¢ dans la résolution d’une
équation pour un

compartiment, la fugacité

entrante des autres
compartiments est
considérée constante

e processus de transport
unidirectionnels

conditions expérimentales
constantes (température,
humidité)

taux de transpiration
constant

concentration de vapeur
d’eau saturante dans les
feuilles = concentration de
vapeur d’eau saturante
dans 1’atmospheére

croissance exponentielle

e Xxyléme = eau

e phloéme = 99% eau (et
1% autre)

* le contaminant présent
dans la partie supérieure
des plantes est transporté
vers le sol profond par la
perte des feuilles et leur
dégradation avec une
durée de vie effective de
180 jours

*  50% (en inventaire) de la
plante supposée
souterraine
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Hypothéses (suite)

tous les paramétres du
modele sont constants
(coefficient de partage,
propriétés physico-
chimiques du
contaminant, flux...)

processus non
considérés

transport actif

“ion trap ” pour les
composés pouvant se
dissocier

translocation du
prélévement par les
feuilles depuis I’air vers
les racines

déposition d’aérosols et
de gouttelettes

changement saisonnier en
température, précipitation,
transpiration et taux de
croissance non inclus

idem que ceux de Plant X

résistance des stomates de
la feuille contre 1’entrée
du polluant dans la feuille

déposition d’aérosols et
de gouttelettes

échange entre flux de
xyléme et de phloéme

idem que ceux de plant X

translocation du
prélévement par les
feuilles depuis I’air vers
les racines

échanges entre les
compartiments de la
plante
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paramétres (ou
constantes) proposés

longueur de diffusion
entre la racine et le sol

coefficient de corrélation
pour la différence entre
les lipides de la plante et
I’octanol

facteur exprimant la
fraction de matiere séche
des fruits utilisé pour la
respiration (prise égale a
0)

fraction d’eau dans le
phloéme

conductance de la couche
limite de 1’air pour un
composé Y

taux de croissance = 0,1%

diffusion = 5% xyléme
pour 1’échange sol-racine

flux de phloéme = 5%
flux de xyléme

rapport entre le flux de
phloéme et le flux de
xyléme (5%)

rapport entre la diffusion
sol/racine et le flux de
xyléme (5%)

constante de gaz pour la
vapeur d’eau (461,9
J/(kg.K)

facteur de correction pour
la différence entre les
lipides des compartiments
de la plante et I’octanol
(0,95 pour feuille et 0,77
pour racine)

surface des particules
dans I’air (0,00015
cm’/cm’ d’air)

taux de particules dans
’air passant dans les
gouttelettes de pluie
(2.10° (kg m™ dans
pluie)/( kg m™ dans air)

¢=0,17 Pa.m : parametre
intervenant dans le calcul
du coefficient de partage
phase gazeuse/particules

conductance de la couche
limite de 1’air pour un
composé Y

densité de I’eau

coefficient de diffusion de
la phase vapeur dans 1’air
(en m*/j)

résistance des stomates a
la vapeur d’eau (en j/m)

épaisseur de la couche
limite effective entre 1’air
et les feuilles des plantes

épaisseur de la couche de
sol sur la surface des
plantes

vitesse de déposition
effective des particules
depuis I’air et la surface
du sol (en m/j)

dans le calcul du
coefficient de partage
plante (partie
supérieure)/air : fractions
volumiques des phases
air, eau et lipides dans les
tissus de la plante (partie
supérieure)
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relations proposées

relation entre K, (=
coefficient de partage
entre cellulose et eau) et

Kow

. corrélation entre TSCF et
KOW

* ¢équation de Magnus
utilisée pour calculer la
concentration de vapeur
d’eau saturante dans
I’atmospheére (Dy,)
comme dans Plant X

» relation entre la perméan-
ce (intervenant dans le
calcul de la conductance
des cuticules) et K,

avantages

nombreux processus pris
en compte

considere les fruits
comme un compartiment
séparé

pour certains parametres,
des valeurs différentes
leur sont attribuées selon
la saison : été ou hiver

nombreux processus pris
en compte

ne nécessite pas trop de
parameétres

trés simple & modéliser

compte de nombreux
processus non considérés
dans les autres modeles :

e dissociation éventuelle
des composés

* déposition de particules,
d’aérosols

* nombreux parametres
environnementaux

(pluie...)
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inconvénients non adapté pour des systéme d’équations assez ne considere que le X
composés pouvant se lourd a résoudre compartiment feuille
dissocier . )
nombreux parametres pas d’échange entre les
nécessaires compartiments considérés
non adapté pour des phloéme non pris en
composés pouvant se compte
dissocier
I’échange racine/sol ne
permet pas de bien
déterminer la
concentration en surface
des racines, mais devrait
étre réaliste pour la
concentration moyenne
dans les racines
remarques méme si ce modéle tient utilise des paramétres

compte des conditions
environnementales
comme la pluie,
I’humidité, la déposition
de particules..., il a été
développé par des test en
laboratoires (conditions
constantes)

différents des autres
modéles (notamment pour
ceux de la plante)
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