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PREAMBULE

Le présent rapport a été établi sur la base des informations fournies a I'INERIS,
des données (scientifiques ou techniques) disponibles et objectives et de la
réglementation en vigueur.

La responsabilité de I'INERIS ne pourra étre engagée si les informations qui lui ont
été communiquées sont incomplétes ou erronées.

Les avis, recommandations, préconisations ou équivalent qui seraient portés par
I'INERIS dans le cadre des prestations qui lui sont confiées, peuvent aider a la
prise de décision. Etant donné la mission qui incombe a I'INERIS de par son
décret de création, I'INERIS n'intervient pas dans la prise de décision proprement
dite. La responsabilité de I'INERIS ne peut donc se substituer a celle du décideur.

Le destinataire utilisera les résultats inclus dans le présent rapport intégralement
ou sinon de maniere objective. Son utilisation sous forme d'extraits ou de notes de
synthese sera faite sous la seule et entiére responsabilité du destinataire. Il en est
de méme pour toute modification qui y serait apportée.

L'INERIS dégage toute responsabilité pour chaque utilisation du rapport en dehors
de la destination de la prestation.

Rédaction Veérification Approbation
NOM Roseline BONNARD Vincent Grammont Martine RAMEL
Qualité Ingénieur Ingénieur Responsable du pole
Unité Impact sanitaire et Unité Impact sanitaire et |Risques et technologies
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RESUME

L'INERIS met & disposition un outil de modélisation et de simulation pour estimer
les concentrations, les expositions et les risques sanitaires liés a un sol contaminé
ou une installation classée pour I'environnement (ICPE).

Pour faciliter I'utilisation de cet outil, des rapports ou des notes sont également
fournis sur les données d’entrée des différents modules contenus dans cet outil.

Le présent rapport réunit les informations collectées et retenues pour renseigner
les parameétres physico-chimiques utilisés dans l'outil, pour les substances les plus
souvent traitées dans les études d’évaluation des risques sanitaires liés a des
sites contaminés ou des ICPE.

Plusieurs recueils ou banques de données ont été consultés. Les sources qui ont
été sélectionnées reposent sur une analyse des données collectées et présentent
des éléments d'information contextuelle sur celles-ci. La confrontation de ces
différentes sources a contribué a mettre en évidence la présence d’éventuelles
erreurs dans les données présentées par chacune.

Une valeur ponctuelle et un intervalle de valeurs définies a 20 ou 25°C ont été
proposeés pour chacun des parametres. Lorsque les données nécessaires étaient
disponibles, la valeur ponctuelle a également été ajustée a la température de
'environnement. La démarche adoptée pour définir les valeurs intégrées dans
MODUL'ERS est détaillée pour chaque paramétre.

D’'une maniére générale, il convient de rappeler que l'utilisateur du logiciel doit
vérifier la pertinence des valeurs proposées pour son cas d'étude et utiliser des
valeurs plus adaptées si nécessaires, en justifiant ces modifications dans le
rapport d’étude.
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1. PARAMETRES ET SUBSTANCES TRAITEES

L'INERIS met a disposition I'outil de modélisation et de simulation MODUL'ERS
pour estimer les concentrations, les expositions et les risques sanitaires liés a un
sol contaminé ou une Installation Classée Pour I'Environnement (ICPE).

Des valeurs, des intervalles de valeurs ou/et distributions de valeurs ont été
prédéfinis et sont fournis par défaut dans le logiciel pour renseigner les données
d’entrée.

Les documents relatifs & ces données d’entrée, disponibles dans le répertoire
« Mes documents\MODULERS\Documents\Deliverables\Donnees_entrees ont
deux objectifs :

e présenter la maniére dont les valeurs proposées pour les renseigner ont été
définies (sources de données consultées, hypothéses et choix effectués) ;

e permettre aux utilisateurs de savoir si ces valeurs sont adaptées a leur cas
étude, et sinon les aider a compléter le travail de définition des données
d’entrée, en repartant de la recherche et de I'analyse bibliographiques déja
effectuées.

Le présent rapport s’intéresse aux parametres physico-chimigues des substances.
Selon les options de calcul sélectionnées par l'utilisateur de MODUL'ERS, ces
données d’entrée peuvent étre utilisées dans différents modules de calcul relatifs
aux milieux. Les parameétres pouvant étre utilisés de maniére commune par
plusieurs modules ont également été regroupés dans des modules de données
d’entrée. Il s’agit des modules Par_Subst, Par_Sol (pour les parametres qui
servent uniguement a caractériser les sols, comme le coefficient de partage
particule du sol-eau du sol: Kd_E) ou Par_Emission (pour les parametres qui
servent uniqguement dans les modules dédiés aux émissions de polluant du sol
vers l'air, comme le coefficient de partage particule du sol-eau du sol pour la
couche contenant la source sol : Kd_source_sol_E ou la pression de vapeur dans
I'air intérieur Pvap_Ta_int).

Les parametres traités dans ce rapport sont les suivants : la masse molaire, la
température de fusion, la solubilité, la pression de vapeur, la constante de Henry,
le coefficient de partage octanol-eau, le coefficient de partage carbone organique-
eau, le coefficient de partage particules du sol-eau du sol, le coefficient de partage
particules en suspension-eaux superficielles, le coefficient de diffusion dans l'air et
le coefficient de diffusion dans I'eau.
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Certains parametres utilisés pour calculer les concentrations dans des milieux a
des températures différentes sont représentés par plusieurs données d’entrée,
dans le logiciel. Par exemple, pour la pression de vapeur, on trouve dans
MODUL'ERS Pvap_Ta pour la pression de vapeur a température ambiante,
Pvap_Ts pour la pression de vapeur a température du sol et Pvap_Ta_int pour la
pression de vapeur a la température ambiante des batiments. Ces trois données
d’entrée permettent a l'utilisateur de différentier les valeurs du parametre en
fonction des conditions du milieu traité. Le présent document donne les valeurs
des parametres a 20°C ou 25°C (comme indiqué dans les tableaux de valeur) et
une atmosphere, ainsi que des valeurs ajustées en fonction de la température du
milieu, lorsque les données thermodynamiques nécessaires a ces ajustements
sont disponibles dans les sources d’information consultées. Toutefois, dans
MODUL’ERS, la valeur reportée dans la case « Value » de chaque parametre, et
utilisée lors des simulations ponctuelles, est la valeur définie & 20 ou 25°C. Les
données ajustées a la température définie par défaut pour le milieu considéré sont
reportées a titre d’informations dans la case « Comment ». L’utilisateur peut
remplacer la valeur de la case « Value » par ces valeurs ajustées, mais ces
dernieres présentent une incertitude supplémentaire liée a la méthode et aux
données servant a effectuer I'ajustement.

Les parametres ont été définis pour 49 substances : les dioxines et furannes (17
congéneéres), les polychlorobiphényles dioxines-like (12 congéneres), les
polychlorobiphényles indicateurs (5 congéneéres), les hydrocarbures aromatiques
polycycligues (naphtaléne, fluoranthene, benzo(a)pyrene), les composés
organiques volatils (benzene, chlorure de vinyle, trichloroéthylene,
tétrachloroéthyléne), les substances inorganiques (arsenic, cadmium, chrome,
mercure, nickel, plomb, sélénium, vanadium). Pour le mercure, la colonne
« Value » des paramétres de MODUL'ERS contient les valeurs relatives au
mercure inorganique. Celles relatives aux méthylmercure sont ajoutées dans la
colonne « Comment ».

2. SOURCES DOCUMENTAIRES UTILISEES

Il existe de nombreuses sources documentaires fournissant des valeurs pour les
parametres physico-chimiques des substances chimiques: articles originaux
publiés dans des revues a comité de lecture, rapports institutionnels, ouvrages de
références, logiciels, banques ou bases de données.

Les sources privilégiées sont celles :

- ou les données collectées ont fait I'objet d'une étape de vérification ou
validation,

- fournissant les références des données collectées,
- indiquant s’il s’agit de valeurs mesurées ou estimées,

- donnant si possible des informations contextuelles sur la valeur proposée
(mode et conditions de mesure).
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Les principales sources d’informations utilisées sont la base CHEMFATE, le
logiciel EPI SUITE, le portail substances chimiques de I'INERIS, la partie 1 du
rapport de 2004 de I'US EPA (US Environmental Protection Agency) sur
I'évaluation des expositions et des risques liés aux dioxines et le manuel
« Handbook of physical-chemical properties and environmental fate for organic
chemicals » rédigé par Mackay et al. (2006). Lorsque les données de ces sources
étaient insuffisantes, la revue bibliographique « Intermedia Transfer Factors for
Fifteen Toxic Pollutants Released to Air Basins in California » (LLNL, 1993) et la
base HSDB (Hazardous Substances Databank, US National Library of Medecine)
ont été consultées. Ces sources sont décrites brievement ci-dessous. En cas de
doute sur les valeurs reportées dans ces sources, les articles listés en référence
ont été consultés.

Pour les coefficients de partage particules-eau du sol et particules en suspension—
eaux des métaux, des rapports d’étude spécifiques ont été utilisés. lls sont
présentés dans la section se rapportant a ces parametres.

Pour les coefficients de diffusion dans l'air et dans I'eau, les valeurs ont été
estimées, pour la plupart des substances, a partir des relations empiriques
sélectionnées par Lyman et al. (1990) (cf. section 3.10).

Description des principales sources d’information utilisées

CHEMFATE est une base de données du Syracuse Research Corporation (SRC)
dont le développement a été financé par I'US EPA. Elle contient des données
physico-chimiques et de transfert dans I'environnement, relatives a 1728
substances.

Pour chaque substance et parametre, une ou plusieurs valeurs mesurées et/ou
estimées sont fournies avec les références bibliographiques. Une valeur est aussi
souvent recommandée. Des informations sont le plus souvent fournies sur les
conditions d’obtention des valeurs listées (caractéristiques du sol pour la mesure
du Koc par exemple).

Les données, ont fait I'objet d’'un contrdle qualité. Le SRC indique que les sources
utilisées ont été évaluées avec attention. Elles ont été compulsées par des
scientifiques juniors et séniors, puis revues par des séniors, qui ont veérifié de
maniere systématique leur bien-fondé (unité, cohérence de la valeur par rapport a
la structure de la molécule,...). Enfin, 10% des données reportees de la base ont
vu leur valeur contrélée par rapport a la source originale.

Toutefois, cette base n’est plus mise a jour depuis le milieu des années 80 et
depuis 2014, les fichiers par substance, contenant I'ensemble des données
pouvant étre extrait de la base, ne sont plus accessibles. Les données de
CHEMFATE sont supposées étre intéegrées dans la base PHYSPROP.
Malheureusement, lors de la rédaction de ce rapport, I'acces direct a cette base
via internet posait probleme. La version décrite ci-dessous est donc celle intégrée
au logiciel EPI SUITE.

EPI (Estimation Programs Interface) SUITE est un outil regroupant différents
programmes informatiques permettant d’estimer les parametres physico-
chimiques et certaines données relatives au devenir environnemental des
substances. Les estimations obtenues peuvent étre comparées aux données de
mesure, contenues dans la version de PHYSPROP incluse dans le logiciel.
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EPI SUITE a été développée par I'US EPA et le SRC. Ce logiciel est disponible
gratuitement a l'adresse suivante : http://www.epa.gov/opptintr/exposure/pubs/
episuite.htm.

PHYSPROP était au départ une base de données des propriétés physico-
chimiques de substances évaluées par le SRC pour la Hazardous Substances
Databank (HSDB). PHYSPROP contient des données relatives a plus de 41000
substances. Ces données concernent notamment la masse molaire, le point
d’ébullition, le point de fusion, la pression de vapeur, la solubilité, la constante de
dissociation, le coefficient de partage octanol-eau, le coefficient de partage
carbone organique-eau et la constante de Henry. Ces données ont différentes
origines. Elles sont soit issues de mesures, d’extrapolation ou de méthodes
d’estimation. Des données expérimentales ne sont donc pas disponibles pour tous
les paramétres et toutes les substances. Lorsque c’est le cas, contrairement a
CHEMFATE, seule la valeur expérimentale sélectionnée est fournie.

Comme pour CHEMFATE, les données ont fait I'objet d'une revue a plusieurs
niveaux. Un contrdle qualité supplémentaire, permettant de mettre en évidence
d’éventuelles valeurs aberrantes, a été realisé, en comparant ces données de
mesure aux valeurs estimées.

Le Portail Substances Chimiques (http://www.ineris.fr/substances/fr/) présente le
recueil des informations acquises par I'INERIS au cours de ses travaux d'études et
recherches.

Ce site propose notamment pour chaque substance une fiche avec des
informations sur les propriétés physico-chimiques et sur le comportement dans
'environnement. Les données utilisées sont issues de documents validés au
niveau national, européen ou international. Il s’agit par exemple des dossiers
d’évaluation des risques des substances existantes (Reglement 793/93/CE), des
rapports d’évaluation des risques des pesticides dans le cadre de la Directive
91/414/CE ou des évaluations des substances chimiques a haut volume de
production (Programme HPV). Pour chaque parametre renseigné, la fiche contient
une ou plusieurs valeurs, une référence bibliographique et parfois des
informations sur le mode d’obtention de la valeur (mesure ou calcul, température
de mesure). Il 'y a pas de recommandation systématique sur les valeurs a
privilégier.

Le document de 2003 de I'US EPA, intitulé « Exposure and Human Health
Reassessment of 2,3,7,8-Tetrachlorodibenzo-p-Dioxin (TCDD) and Related
Compounds National Academy Sciences (NAS) Review Draft » a été utilisé pour
les dioxines et les furannes. L'US EPA a effectué une recherche bibliographique et
mis en place une méthode d’évaluation des données pour sélectionner les plus
fiables. Les données présentées dans ce document sont ainsi assorties d’une note
refletant leur niveau d’incertitude. Cette note permet de distinguer les valeurs
mesurées, des valeurs déduites d’autres grandeurs et de celles estimées a partir
de relations quantitatives de type structure-activité. Elle prend également en
compte le fait qu’il s’agisse de données confirmées ou non par plusieurs
laboratoires et par plusieurs techniques de mesure. Elle tient compte de la
sensibilité des techniques d’analyse (mesures reportées au moins dix fois
supérieures a la limite de détection) et du suivi des procédures de bonnes
pratiques par les laboratoires.
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Le manuel de Mackay et al., nommé « Handbook of physical-chemical properties
and environmental fate for organic chemicals » (version 2, 2006) compile les
données physico-chimiques relatives a 1250 composés, regroupés par famille. Le
document vise a aider les utilisateurs a identifier les erreurs éventuelles dans les
valeurs reportées et a sélectionner les plus adaptées. Pour cela, I'état physique
auquel se rapporte la valeur (solide ou liquide) et son mode d'obtention sont
indiqués (valeurs mesurées ou calculées, méthodes de mesure employées). Des
graphes présentent aussi I'évolution des propriétés physico-chimiques en fonction
du poids moléculaire des substances au sein d'une famille. Pour certaines
substances et certains paramétres, des valeurs mesurées a différentes
températures sont présentées, ainsi que les valeurs sélectionnées par les auteurs
du manuel.

Le rapport « Intermedia Transfer Factors for Fifteen Toxic Pollutants Released to
Air Basins in California » de 1993 présente le travail de revue effectué par
McKone et al pour un ensemble de polluants fréquemment rencontrés sur les
sites.

Dans ces documents, plusieurs valeurs sont présentées pour chaque paramétre. Il
peut s’'agir a la fois de valeurs expérimentales et de valeurs calculées. Les
conditions de mesure et les méthodes d’estimation utilisées sont définies.

La base HSDB (Hazardous Substances Databank) est une base de données de la
National Library of Medecine, accessible en ligne a l'adresse suivante :
http://toxnet.nIm.nih.gov/cgi-bin/sis/htmlgen?HSDB. Elles comportent des données

sur environ 5000 substances.

Les données sont issues de rapports, d’ouvrages et de revues scientifiques. Les
références bibliographiques complétes sont fournies et des informations
succinctes sur les conditions de mesure sont également reportées. Le niveau de
vérification de chaque donnée est indiqué. Les trois mentions possibles sont :
« Peer reviewed » : données ayant fait I'objet d’'une vérification par un comité
d’experts, « QC reviewed » : données ayant fait I'objet d’'un contrble qualité mais
n‘ayant pas encore été vérifiées par un comité d’experts, « Unreviewed » :
données n'ayant pas été veérifiee, issues par exemple de l'industrie. Toutefois, il
faut souligner que les procédures de veérification correspondant aux deux
premieres mentions ne sont pas précisées. La base de données HSDB n’a pas
été consultée de maniére systématique car PHYSPROP en reprend normalement
les données.
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3. DONNEES COLLECTEES ET VALEURS RETENUES POUR LES
DIFFERENTS PARAMETRES

3.1 PRINCIPES GENERAUX DE DEFINITION DES VALEURS

Au moins deux sources d’information ont été recherchées pour renseigner un
parametre, afin de pouvoir vérifier I'absence derreur de report dans les
documents consultées.

Les données mesurées ont systématiguement été préférées aux données
modélisées. Lorsque I'information sur la nature de la donnée (valeur mesurée ou
valeur estimée) n’était pas fournie dans les sources consultées, la donnée n’a pas
été prise en compte.

Les valeurs ponctuelles fournies dans les tableaux suivants correspondent a la
moyenne calculée a partir de la valeur recommandée par chacune des sources
retenues ou a partir de la moyenne des valeurs mesurées et listées par ces
sources (en I'absence de valeur recommandée). Quand ces valeurs different de
plus de 20% (de plus de 0,2 unité pour le log Kow et le log Koc), un intervalle de
valeurs est également donné.

3.2 MASSE MOLAIRE

La masse molaire (M) est la masse d'une mole d'une substance. Elle s'exprime en
grammes par mole (g.mol™). Ce paramétre est défini dans les modules Par_Subst
et tous les modules de calcul des concentrations dans les milieux, sauf les
modules Conc_air_part_exterieur et Conc_air_part_interieur et ceux relatifs aux
animaux.

L’incertitude sur la valeur de la masse molaire d’'une substance pouvant étre
considérée comme négligeable, seules CHEMFATE et EPISUITE ont été
consultées pour ce parametre. Les données de ces deux sources étant
concordantes, les valeurs trouvées pour ce parametre sont reportées directement
dans le tableau suivant.
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Tableau 1 : Masse molaire des substances — M (g.mol™)

Substance Valeur
Hydrocarbures Aromatiques

Polycycliques

Naphtaléne 128,2
Fluoranthéne 202,3
Benzo(a)pyréne 252,3
Composeés Organiques Volatils

Benzéne 78,1

Chlorure de vinyle 62,5

Trichloroéthyléne 131,4
Tétrachloroéthyléne 165,8
Dioxines

2378 Tétrachlorodibenzodioxine 322,0
12378 Pentachlorodibenzodioxine 356,4
123478 Hexachlorodibenzodioxine 390,9
123678 Hexachlorodibenzodioxine 390,9
123789 Hexachlorodibenzodioxine 390,9
1234678 Heptachlorodibenzodioxine 425,3
Octachlorodibenzodioxine 460,8
Furannes

2378 Tétrachlorodibenzofuranne 306,0
12378 Pentachlorodibenzofuranne 340,4
23478 Pentachlorodibenzofuranne 340,4
123478 Hexachlorodibenzofuranne 3749
123678 Hexachlorodibenzofuranne 3749
123789 Hexachlorodibenzofuranne 3749
234678 Hexachlorodibenzofuranne 3749
1234678 Heptachlorodibenzofuranne 409,3
1234789 Heptachlorodibenzofuranne 409,3
Octachlorodibenzofuranne 444.8
Polychlorobiphényles indicateurs

244" Trichlorobiphényle (28) 257,5
22'55" Tétrachlorobiphényle (52) 292,0
22'455' Pentachlorobiphényle (101) 326,4
22'344'5' Hexachlorobiphényle (138) 360,9
22'44'55' Hexachlorobiphényle (153) 360,9
22'344'55' Heptachlorobiphényle (180) 395,3
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Tableau 1 (suite) : Masse molaire des substances — M (g.mol™)

Substance Valeur
Polychlorobiphényles dioxine-like
33'44' Tétrachlorobiphényle (77) 292,0
344'5 Tétrachlorobiphényle (81) 292,0
233'44' Pentachlorobiphényle (105) 326,4
2344'5 Pentachlorobiphényle (114) 326,4
23'44'5 Pentachlorobiphényle (118) 326,4
3344'5 Pentachlorobiphényle (126) 326,4
233'44'5 Hexachlorobiphényle (156) 360,9
233'44'5' Hexachlorobiphényle (157) 360,9
23'44'55' Hexachlorobiphényle (167) 360,9
33'44'55' Hexachlorobiphényle (169) 360,9
233'44'55' Heptachlorobiphényle (189) 395,3
Métaux et méthylmercure
Arsenic 74,9
Cadmium 112,4
Chrome 52,0
Mercure élémentaire (Hg®) et inorganique
(Hg Il 200,6
Méthylmercure 216,0
Nickel 58,7
Plomb 207,2
Sélénium 79,0
Vanadium 50,9

3.3 TEMPERATURE DE FUSION

La température de fusion est utilisée dans MODUL'ERS pour calculer la pression
de vapeur et la solubilité en phase liquide d’un composé organique a partir,
respectivement de sa pression de vapeur et de sa solubilité en phase solide. Pour
cela, le ratio de fugacité est calculé selon I'expression suivante (Mackay, 2006) :

F=P, /P =S,/S, =exp[-AS, /Rx(T, /T -1)] Equation 1

Avec Ps et P,: pressions de vapeur du composé a I'état solide et a I'état liquide,
Ss et S;: solubilités du composé a I'état solide et a I'état liquide,
Tm et T: température de fusion et température considérée,
ASp : entropie de fusion du composé,
R : constante des gaz parfaits
et ASn /R~ 6,79

INERIS-DRC-15-149181-04282A Page 13 sur 78



En effet, bien que leur température de fusion soit supérieur a la température
ambiante, les composés comme les dioxines, les polychlorobiphényles ou les
hydrocarbures aromatiques polycycliques, se comportent dans I'environnement
selon les propriétés relatives a I'état liquide, car leurs molécules trop dispersées
ne peuvent pas d’atteindre le niveau d’énergie de I'état cristallin (Mackay, 2001).
Dans MODUL’ERS, la pression de vapeur et la solubilit¢é de ces substances,
définies avec des valeurs correspondant a I'état solide en donnée d’entrée, sont
ensuite converties a I'état liquide, en les divisant par le ratio de fugacité.

Ainsi, la température de fusion est définie et utilisée dans le module Par_Subst et
tous les modules de calcul des concentrations dans les milieux sauf les modules
relatifs aux animaux.

D’'une source de données a une autre, les valeurs mesurées varient peu. Les
valeurs estimées et reportées dans EPI SUITE peuvent, en revanche, étre
sensiblement divergentes des données de mesure. De plus, les résultats obtenus
peuvent étre difféerents selon les méthodes d’estimation employées.

Par conséquent, seules des valeurs expérimentales ont été utilisées. Apres
vérification du bien-fondé des données reportées en confrontant plusieurs
sources, voire en recherchant la publication originale, une valeur ponctuelle a été
définie a partir de la moyenne des valeurs recueillies. En I'absence de données
mesurées pour les polychlorobiphényles indicateurs dans les sources citées en
section 2, la publication originale de Bolgar et al. (1995), utilisée par 'US EPA
pour définir les points de fusion des polychlorobiphényles dioxine-like a été
utilisée pour compléter le jeu de données.

Le tableau suivant donne, pour les substances organiques, les valeurs moyennes
obtenues, exprimées en Kelvin et les sources bibliographiques correspondantes.
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Tableau 2 : Température de fusion - Tm (K)

Substance Valeur Sources
Hydrocarbures Aromatiques
Polycycliques CHEMFATE, EPISUITE, Mackay
Naphtaléne 353
Fluoranthene 383
Benzo(a)pyrene 452
Composés Organiques Volatils
Benzéne 279
Chlorure de vinyle 119 CHEMFATE, EPISUITE, Mackay
Trichloroéthyléne 188
Tétrachloroéthyléne 251
Dioxines
2378 Tétrachlorodibenzodioxine 575 US EPA , EPI SUITE, Mackay
12378 Pentachlorodibenzodioxine 513 US EPA, EPI SUITE
123478 Hexachlorodibenzodioxine 547 US EPA , Mackay
123678 Hexachlorodibenzodioxine 558 US EPA , EPI SUITE, Mackay
123789 Hexachlorodibenzodioxine 516 US EPA , EPI SUITE, Mackay
1234678 Heptachlorodibenzodioxine 538 US EPA , EPI SUITE, Mackay
Octachlorodibenzodioxine 602 US EPA , EPI SUITE, Mackay
Furannes
2378 Tétrachlorodibenzofuranne 500 US EPA , EPI SUITE, Mackay
12378 Pentachlorodibenzofuranne 499 US EPA , Mackay
23478 Pentachlorodibenzofuranne 469 US EPA , EPI SUITE, Mackay
123478 Hexachlorodibenzofuranne 499 US EPA , Mackay
123678 Hexachlorodibenzofuranne 506 US EPA , Mackay
123789 Hexachlorodibenzofuranne 521 US EPA , Mackay
234678 Hexachlorodibenzofuranne 513 US EPA , EPI SUITE, Mackay
1234678 Heptachlorodibenzofuranne 508 US EPA, EPI SUITE, Mackay
1234789 Heptachlorodibenzofuranne 495 US EPA , Mackay
Octachlorodibenzofuranne 531 US EPA , EPI SUITE, Mackay
Polychlorobiphényles indicateurs
244" Trichlorobiphényle (28) 331 Mackay, Bolgar
22'55" Tétrachlorobiphényle (52) 360 Mackay, Bolgar
22'455' Pentachlorobiphényle (101) 352 Mackay, Bolgar
22'344'5' Hexachlorobiphényle (138) 353 Mackay, Bolgar
22'44'55' Hexachlorobiphényle (153) 380 Mackay, Bolgar
22'344'55' Heptachlorobiphényle (180) 385 US EPA , Mackay
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Tableau 2 (suite) : Température de fusion - Tm (K)

Substance Valeur Sources

Polychlorobiphényles dioxine-like

33'44' Tétrachlorobiphényle (77) 453 US EPA , Mackay
344'5 Tétrachlorobiphényle (81) 435 US EPA, Bolgar
233'44' Pentachlorobiphényle (105) 384 US EPA , Mackay
2344'5 Pentachlorobiphényle (114) 372 US EPA , Mackay
23'44'5 Pentachlorobiphényle (118) 383 US EPA , Mackay
3344’5 Pentachlorobiphényle (126) 434 US EPA, Bolgar
233'44'5 Hexachlorobiphényle (156) 402 US EPA , Mackay
233'44'5' Hexachlorobiphényle (157) 435 US EPA, Bolgar
23'44'55' Hexachlorobiphényle (167) 399 US EPA, Bolgar
33'44'55' Hexachlorobiphényle (169) 479 US EPA , Mackay
233'44'55' Heptachlorobiphényle (189) 439 US EPA , Mackay

3.4 SOLUBILITE

La solubilité (S) d’'un composé est la concentration maximale du composé que I'on
peut dissoudre dans I'eau pure, a une température donnée.

Elle a les dimensions suivantes : M.L>.

Ce parametre est utilisé dans les modules relatifs aux végétaux et dans les
modules Sol, Eaux_superficielles, Eaux_souterraines, Conc_gaz_air_exterieur et
Par_Subst pour estimer la concentration maximale d’une substance dans l'eau.

La solubilité des métaux dépend de leur spéciation et des conditions du milieu
(pH, potentiel rédox, composition chimique). Faute de pouvoir définir une valeur
de solubilité en fonction de caractéristiques données, nous avons utilisé la
solubilité la plus forte qui a été relevée parmi les composés formeés par le métal en
milieu aqueux. La valeur finalement présentée dans le tableau correspond a la
masse de I'élément métallique dans le composé (sauf pour I'ion méthylmercure).

Le tableau suivant donne la solubilité des composés mesurée a 20 ou 25°C. Il
s’agit des valeurs reportées dans les cases « Value » et éventuellement « Min » et
« Max » du parametre « Solubilité » de MODUL'ERS. En fonction des données
recueillies dans la bibliographie, une valeur est également fournie pour une
température de 12,5°C (température prédéfinie pour les milieux extérieurs dans
MODUL'ERS), pour certaines substances. Cette valeur a été calculée par
interpolation linéaire entre les valeurs reportées par un méme auteur a plusieurs
températures, ou bien, par calcul & partir de la valeur ponctuelle donnée a 20 ou
25°C, de l'enthalpie de solubilisation du composé et de la relation issue de
I'équation de Van't Hoff (Beyer et al, 2002 ; Mackay et al., 2006) :

In(S(T,)) = In(S(T,)) + AH_, /R x (L/T, =1/T,) Equation 2

sol
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avec S(T,) : solubilité du composé a la température To,
S(T,) : solubilité du composé a la température Ty,
AHso : enthalpie de solubilisation du composé,
R : constante des gaz parfaits.

Cette valeur ajustée est indiquée dans la case « Comment» du paramétre
Solubilité de MODUL’ERS. L'utilisateur peut 'employer, s'il le souhaite dans ses
simulations ponctuelles, en la reportant dans la case « Value ». Pour les
substances pour lesquelles aucune valeur ajustée n’est présentée, faute de
donnée relevée pour I'enthalpie de solubilisation, les utilisateurs de MODUL'ERS
peuvent consulter le manuel de Mackay et al (2006), qui présente généralement
pour chaque substance des relations donnant la solubilité en fonction de la
température. Il convient toutefois d'étre prudent quant a [utilisation de ces
relations, qui, de I'une a l'autre, peuvent donner des valeurs trés différentes

Par ailleurs, pour les polluants dont la température de fusion est supérieure a la
température ambiante, on distingue la pression de vapeur a I'état solide et la
pression de vapeur a I'état liquide (cf. section 3.3). Dans ce document, les valeurs
données sont celles correspondant a I'état solide des composés. Or, certaines des
données de mesure reportées dans EPI SUITE pour les polychlorobiphényles, et
affichées en tant que solubilité en phase solide, correspondent en fait a la
solubilité en phase liquide. Pour d’autres données, la nature de la donnée reportée
n'est pas claire. Les valeurs pour lesquelles il y a un doute n’ont pas été prises en
compte.

Le tableau suivant donne les valeurs obtenues, exprimées en milligrammes par
metre-cube et les sources de données utilisées.
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Tableau 3 : Solubilit¢ — S (mg.m™)

Substance Valeur & 25°C Valeur ajustée a 12,5°C
Valeur Intervalle de Sources Commentaires Valeur Sources -
ponctuelle valeurs Estimation (I/C) *
Hydrocarbures
Aromatiques
Polycycliques
Naphtalene 31000 CHEMFATE, 21250 |Mackay - Valeur |
EPI SUITE, Mackay
Fluoranthéne 242 206-260 | CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 120 | Mackay — Valeur
EPI SUITE, Mackay valeurs recommandées par les trois sources C
Benzo(a)pyrene 2,4 1,6-3,8 CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 9,6.10" | Mackay — Valeur
EPI SUITE, Mackay valeurs recommandées par les trois sources C
Composés
Organiques Volatils
Benzéne 1,79.10° CHEMFATE, 1,76.10 | Mackay -
EPI SUITE, Mackay, 6 Moyenne des
PSC valeurs |
Chlorure de vinyle 5,4.10° 1,1.10°% CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale a la moyenne des
8,8.10° EPI SUITE, Mackay valeurs données ou recommandées
PSC
Trichloroéthyléne 1,2.10° 1,1.10°- | CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale & la moyenne des 1,4.10° | Mackay - Valeur |
1,5.10° EPI SUITE, Mackay, valeurs données ou recommandées
PSC
Tétrachloroéthyléne 1,9.10° 1,5.10°- CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale a la moyenne des
2,1.10° EPI SUITE, Mackay valeurs recommandées par les trois sources

* | : estimation par interpolation linéaire a partir de valeurs mesurées a plusieurs températures — C : estimation par calcul a partir de I'équation 2
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Tableau 3 (suite) : Solubilité — S (mg.m™)

Substance

Valeurs a 20 ou 25°C

Valeur ajustée a 12,5°C

Valeur | Intervall | Sources Commentaires Valeur |Sources -
ponctuell e de Estimation
e valeurs (IIC)*
Dioxines
2378 Tétrachlorodibenzodioxine 1,9.10 US EPA, |Valeur mesurée a 25°C. Valeur ponctuelle 8,7.10° Beyer — Valeur
Mackay |sélectionnée car confirmée par 2 méthodes C
différentes
12378 Pentachlorodibenzodioxine 1,2.10* US EPA |Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle 7,1.1072 Mackay - Valeur
correspondant a la solubilité moyenne des C
PCDD a 20°C
123478 Hexachlorodibenzodioxine | 5,2.10° [4,4.10°-|US EPA, |Valeur ponctuelle égale & la moyenne des 2,3.10° | Mackay - Valeur
6,0.10° | Mackay |valeurs recommandées & 25°C C
123678 Hexachlorodibenzodioxine | 4,4.103 US EPA |Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle
correspondant a la solubilité moyenne des
HCDD a 25°C.
123789 Hexachlorodibenzodioxine 4,410 US EPA |Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle
correspondant a la solubilité moyenne des
HCDD a 25°C.
1234678 2,4.10° US EPA, |Valeur mesurée a 20°C 1,5.10°% Mackay - Valeur
Heptachlorodibenzodioxine EPI SUIT C
E,
Mackay
Octachlorodibenzodioxine 7,4.10° | 7,4.10°- |US EPA, |Valeur ponctuelle et minimale mesurée a 2,0.10° | Mackay - Valeur
4,0.10* |Mackay, |25°C (US EPA et Mackay et al) — Valeur C
EPI SUIT | maximale (EPI SUITE) mesurée a 20°C
E

* | : estimation par interpolation linéaire a partir de valeurs mesurées a plusieurs températures — C : estimation par calcul a partir de

I'équation 2
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Tableau 3 (suite) : Solubilité — S (mg.m™)

Substance Valeurs entre 20 et 25°C Valeur ajustée a 12,5°C
Valeur Intervalle ' Sogrces -
ponctuelle de Sources Commentaires Valeur Estimation
valeurs (IIC)*
Furannes
2378 Tétrachlorodibenzofuranne 4,2.10" | 4,2.10"- |US EPA, Valeur ponctuelle et minimale (US EPA,
6,9.10" | Mackay, EPI Mackay et al) mesurée a 22,7°C — Valeur
SUITE maximale (EPI SUITE) mesurée a 26°C
12378 Pentachlorodibenzofuranne 2,4.10" US EPA Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle
correspondant a la solubilité moyenne des
PCDF mesurée a 22,7°C.
23478 Pentachlorodibenzofuranne 2,4.10™ US EPA, Valeur mesurée 4 22,7°C
Mackay, EPI
SUITE
123478 Hexachlorodibenzofuranne 8,3.10° US EPA, Mackay | Valeur mesurée a 22,7°C
123678 Hexachlorodibenzofuranne 1,8.10° US EPA Valeur mesurée a 22,7°C
123789 Hexachlorodibenzofuranne 1,3.10° US EPA Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle
correspondant a la solubilité moyenne des
HCDF mesurée a 22,7°C.
234678 Hexachlorodibenzofuranne 1,3.10° US EPA Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle
correspondant a la solubilité moyenne des
HCDF mesurée a 22,7°C.
1234678 Heptachlorodibenzofuranne 1,4.10° US EPA, Valeur mesurée a 22,7°C
Mackay, EPI
SUITE
1234789 Heptachlorodibenzofuranne 1,4.10° US EPA Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle
correspondant a la solubilité moyenne des
HpCDF mesurée a 22,7°C
Octachlorodibenzofuranne 1,2.10° US EPA, Valeur mesurée a 25°C 4,5.10* | Mackay —
Mackay, EPI Valeur C
SUITE

* | : estimation par interpolation linéaire a partir de valeurs mesurées a plusieurs températures — C : estimation par calcul a partir de I'équation 2
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Tableau 3 (suite) : Solubilité — S (mg.m™)

Substance Valeurs entre 20 et 25°C Valeur ajustée a 12,5°C
Valeur Intervalle . Sources -
de Sources Commentaires Valeur o .
ponctuelle Estimation (I/C)
valeurs
Polychlorobiphényles indicateurs
244" Trichlorobiphényle (28) 160 Mackay Valeur mesurée a 25°C 70 Beyer — Valeur C
22'55" Tétrachlorobiphényle (52) 24 15-30 |CHEMFAT | Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 9,9 Beyer —Valeur C
E EPI valeurs recommandées a 25°C
SUITE,
Mackay
22'455' Pentachlorobiphényle (101) 12 10 -15 |CHEMFAT | Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 6,7 Mackay —Valeur
E EPI valeurs données ou recommandées par les trois C
SUITE, sources. Valeur minimale de l'intervalle de
Mackay variation mesurée a 24°C
22'344'5' Hexachlorobiphényle (138) 15 EPI SUITE | Valeur mesurée a 20°C 9,8.10" | Beyer —Valeur C
22'44'55' Hexachlorobiphényle (153) 9,7.10" CHEMFAT | Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 6,8.10" | Mackay —Valeur
E EPI valeurs recommandées a 25°C C
SUITE,
Mackay
22'344'55' Heptachlorobiphényle (180) 4,4.10" US EPA Valeur mesurée a 20°C 2,8.10" | Beyer —Valeur C

* | ; estimation par interpolation linéaire a partir de valeurs mesurées a plusieurs températures — C : estimation par calcul a partir de I'équation 2
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Tableau 3 (suite) : Solubilité — S (mg.m™)

Substance Valeurs a 20 ou 25°C Valeur ajustée a 12,5°C
Valeur Intervalle de Sources Commentaires Valeur sSources -
ponctuelle valeurs Estimation (I/C)*
Polychlorobiphényles dioxine-like
33'44' Tétrachlorobiphényle (77) 8,6.10" | 5,6.10"-1 |USEPA, |Valeur ponctuelle égale & la moyenne des 3,5.10" | Mackay —Valeur
EPI valeurs recommandées a 25°C C
SUITE,
Mackay
344'5 Tétrachlorobiphényle (81) 3,1 Mackay Valeur mesurée a 25°C 2,0 Mackay —Valeur |
233'44' Pentachlorobiphényle (105) 2,5 1,7-3,4 |EPI Valeur mesurée a 25°C 1,3 Mackay — Valeur
SUITE, C
Mackay
2344'5 Pentachlorobiphényle (114) 2,6 US EPA, |Valeur mesurée a 20 et 25°C 1,4 Mackay —Valeur |
Mackay
23'44'5 Pentachlorobiphényle (118) 2,1 US EPA, | Valeur mesurée a 25°C 1,1 Mackay —Valeur |
Mackay
3344'5 Pentachlorobiphényle (126) 8,2.10" [3,1.10"-1,3|Mackay |Moyenne des valeurs mesurées & 25°C 5,5.10" | Mackay — Valeur
C
233'44'5 Hexachlorobiphényle (156) 7,5.10" |4,0.10"-1,1|USEPA, |Valeur ponctuelle égale & la moyenne des 6,6.10" | Mackay —Valeur |
Mackay valeurs mesurées a 25°C. Minimum mesurée
a 20°C, maximum mesurée a 25°C
233'44'5' Hexachlorobiphényle (157) 2,1.10" 1,2.10'11- Mackay Moyenne des valeurs mesurées a 25°C 1,3.10" | Mackay —Valeur |
3,0.10°
23'44'55' Hexachlorobiphényle (167) 8,0.10" |5,3.10™ - 1,1 | Mackay Moyenne des valeurs mesurées a 25°C 6,2.10" | Mackay —Valeur |
33'44'55' Hexachlorobiphényle (169) 1,3.10" Mackay Valeur mesurée a 25°C 7,6.107 | Mackay —Valeur |
233'44'55' Heptachlorobiphényle (189) 6,3.10° Mackay Valeur mesurée a 25°C 4,0.10° | Mackay —Valeur |

* | : estimation par interpolation linéaire a partir de valeurs mesurées a plusieurs températures — C : estimation par calcul a partir de I'équation 2
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Tableau 3 (suite) : Solubilité — S (mg.m™)

Substance pgﬁg lg”e Sources Commentaires
Métaux et méthylmercure
Arsenic 1,5.10° McKone et al Calculé a partir la solubilité de H;AsO,4 a 12,5°C
Cadmium 1,0.10° McKone et al Calculé a partir la solubilité de CdCl, a 20°C
Chrome 9,4.10° INERIS (2005) dans PSC Calculé a partir la solubilité de Na,Cr,0; a 20°C
Mercure inorganique 5,1. 10’ HSDB Calculé a partir la solubilité de Hg Cl, & 20°C
Mercure élémentaire 56,7 INERIS (2010) dans PSC Mesuré a 20°C
Méthylmercure$ 5,2. 10° INERIS (2010) dans PSC Calculé a partir la solubilité du chlorure de méthylmercure a 25°C
Nickel 1,1.10° McKone et al Calculé a partir la solubilité de CHz;Hg Cl a 25°C
Plomb 2,9.10" McKone et al Calculé a partir la solubilité de PbSO, a 25°C
Sélénium 4,1.10° HSDB Calculé a partir la solubilité de Na,SeO3; a 25°C
Vanadium 8,8.10' INERIS (2012) dans PSC Calculé a partir la solubilité de NaVO; a 25°C

% Solubilité de Iion méthylmercure, c’est-a-dire masse maximale d’ion méthylmercure en solution dans I'eau
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3.5 PRESSION DE VAPEUR

La pression de vapeur (Pyap) €st la pression exercée par la phase gazeuse d'un
corps en équilibre avec la phase liquide ou la phase solide (c’est-a-dire lorsque les
proportions relatives de gaz et de liquide ou de gaz et de solide ne varient pas).
On I'appelle aussi pression de vapeur saturante.

Elle a les dimensions suivantes : M.L™.T2 La pression de vapeur s’exprime
couramment en pascals (Pa), en millimétres de mercure (mm Hg) ou en
atmosphére (atm) : 1 atm = 760 mm Hg = 1,013.10° Pa.

La température a un effet sensible sur la pression de vapeur d'une substance.

Ce parametre est utilisé dans les modules relatifs aux végétaux, dans les modules
relatifs aux émissions de polluants du sol ou de la nappe vers l'air, ainsi que dans
Par_Subst et Par_Emission, pour calculer la fraction de polluant dans l'air sous
forme gazeuse. Il est aussi utilisé dans les modules Conc_gaz_air_exterieur,
Conc_gaz_air_interieur_J E, Conc_gaz_air_interieur_Volasoil et Par_Sol pour
calculer la concentration maximale de polluant dans l'air du sol. Selon les
modules, les paramétres employés sont la pression de vapeur a température du
sol (Pvap_Ts), la pression de vapeur a température ambiante (Pyap 1a) OU la pression
de vapeur a la température de I'air intérieur (Pyap_Ta_int)-

Pour les polluants dont la température de fusion est supérieure a la température
ambiante, on distingue la pression de vapeur a I'état solide et la pression de
vapeur a I'état liquide (cf. section 3.3). Dans ce document, les valeurs données
sont celles correspondant a I'état solide des composés. Lorsque les valeurs
relevées dans la littérature correspondent a I'état liquide, elles sont converties en
les multipliant par le ratio de fugacité calculé a la température de mesure ou
d’estimation.

Comme pour la solubilité, il est apparu que certaines des données de mesure
affichées dans EPI SUITE, en tant que pression de vapeur en phase solide,
correspondent en fait & la pression de vapeur des composés en phase liquide.
Pour d’autres substances, la nature de la donnée reportée n’est pas claire. Les
données pour lesquelles il y a un doute sur I'état de la substance auquel elles se
rapportent n’ont pas été prises en compte.

La mesure de la pression de vapeur des substances faiblement volatiles peut étre
délicate et les valeurs obtenues incertaines. Pour certains polychlorobiphényles,
aucune valeur issue de mesure directe n'a été trouvée. Les données reportées
sont alors issues de valeurs calculées, a partir d’'une relation de corrélation basée
sur le temps de rétention en chromatographie en phase gazeuse. Dans le tableau
4, ces valeurs sont dites estimées. En revanche, les relations de type QSAR
(Quantitative Structure Activity Relationships), basées sur des descripteurs
moléculaires, n'ont pas été utilisées.

Le tableau donne les pressions de vapeur des composés mesurées a 20 ou 25°C.
En fonction des données disponibles dans la bibliographie consultée, des valeurs
sont également calculées pour une température de 12,5°C (température prédéfinie
pour les milieux extérieurs dans MODUL'ERS) et une température de 20°C
(température prédéfinie pour I'air intérieur dans MODUL'ERS). Toutefois, dans les
cases « Value », « Min » et « Max » des parametres Pyap 1s, Pvap Ta €t Pyap Ta_int,
seules les valeurs avant ajustement sont reportées. Les valeurs ajustées en
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fonction de la température sont données a titre d’information dans la case
« Comment » des parametres concernés.

Ces valeurs ajustées ont été calculées par interpolation linéaire entre les valeurs
reportées par un méme auteur a plusieurs températures, ou bien, par calcul a
partir de la valeur ponctuelle donnée entre 20 et 25°C, de I'enthalpie de
sublimation ou d'évaporation (selon que les valeurs d’enthalpie relevées se
rapportent & I'état solide ou liquide® du composé) et de la relation adaptée de
I'équation de Van't Hoff (Beyer et al, 2002 ; Mackay et al, 2006) :

IN(P(T,)) = IN(P(T,)) + AH o / R x (LT, ~1/T,) Equation 3
ou |n(:(TT))_| Naaul ))+AU5ub,evap/Rx(l/Tl—l/TZ) Equation 4

2

avec P(T,): pression de vapeur du composé a la température T,
P(T,) : pression de vapeur du composeé a la température Ty,
AHsubrevap © €nthalpie de sublimation/évaporation du composé,
AUsubrevap © Variation d’énergie interne lors du changement de phase,
R : constante des gaz parfaits.

Pour les substances pour lesquelles aucune valeur ajustée n’est présentée, faute
de donnée relevée pour l'enthalpie de sublimation ou d’évaporation, les
utilisateurs de MODUL'ERS peuvent consulter le manuel de Mackay et al (2006),
qui présente généralement pour chaque substance des relations donnant la
pression de vapeur en fonction de la température. Il convient toutefois d'étre
prudent quant a l'utilisation de ces relations, qui, de 'une a I'autre, peuvent donner
des valeurs tres différentes.

Pour les métaux, la pression de vapeur est considérée comme nulle, sauf pour le
mercure et ses COmposés.

Le tableau suivant donne les valeurs obtenues, exprimées en pascals et les
sources de données utilisées.

! Dans ce dernier cas, I'équation 3 a été appliquée & la pression de vapeur a I'état liquide, calculée
par le rapport de la pression de vapeur donnée a I'état solide et le ratio de fugacité a 20 ou 25°C.
La pression de vapeur a I'état solide, ajustée a la température d'intérét a ensuite été recalculée en
utilisant le ratio de fugacité a la méme température.
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Tableau 4 : Pression de vapeur — Pyap (Pa)

Substance Valeurs a 25°C Valeurs ajustées
Valeur Intervalle . Va[eur Valeur & | Sources - Estimation
Sources Commentaires a A
ponctuelle | de valeurs 12 5°C 20°C (e *

Hydrocarbures

Aromatiques Polycycliques

Naphtaléne 11,0 CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale a la moyenne 3,1 7,6 Mackay - Valeurs | et
EPI SUITE, des valeurs mesurées et Cal2,5°C. Vvaleur |
Mackay, PSC | recommandées par les trois sources a20°C

Fluoranthéne 1,2.10° EPI SUITE, Valeur mesurée 3,4.10"| 7,3.10" |Mackay — Valeurs |
Mackay

Benzo(a)pyréne 7,2.107 CHEMFATE, | Valeur ponctuelle égale & la moyenne |8,2.10° | 3,0.107 |Beyer — Valeur C
EPI SUITE, des valeurs mesurées et
Mackay recommandées par les trois sources

Composés Organiques

Volatils

Benzéne 1,26.10* CHEMFATE, | Valeur mesurée 7,0.10° | 1,0.10"° |Mackay - Moyenne
EPI SUITE, des valeurs |
Mackay

Chlorure de vinyle 3,8.10° CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale & la moyenne | 2,8.10° | 3,4.10° |Mackay — Valeur C
EPI SUITE, des valeurs mesurées et
Mackay recommandées par les trois sources

Trichloroéthyléne 9,4.10° CHEMFATE, | Valeur ponctuelle égale & la moyenne | 5,2.10° | 7,3.10%° |Mackay - Valeur C &
EPI SUITE, des valeurs mesurées et 12,5°C, valeur | a
Mackay recommandées par les trois sources 20°C

Tétrachloroéthyléne 2,45.10° CHEMFATE, |Valeur ponctuelle égale & la moyenne | 1,2.10° | 1,9.10° |Mackay - Valeurs C et
EPI SUITE, des valeurs mesurées et I
Mackay recommandées par les trois sources

* | : estimation par interpolation linéaire a partir de valeurs mesurées a plusieurs températures — C : estimation par calcul a partir des équations

3o0u4d

INERIS-DRC-15-149181-04282A

Page 26 sur 78




Tableau 4 (suite) : Pression de vapeur — Pyap (Pa)

Substance Valeur a 25°C Valeurs ajustées
Valeur Intervalle Sources Commentaires Valeur a | Valeur a Sources -
ponctuelle | de valeurs 12,5°C 20°C Estimation (I/C) *

Dioxines

2378 Tétrachlorodibenzodioxine 2,0.107 US EPA, EPI Valeur mesurée 2,2.10° | 8,5.10° |Mackay - Valeurs C
SUITE, Mackay

12378 Pentachlorodibenzodioxine 5,8.10° US EPA, EPI Valeur estimée 5,1.10° | 2,2.10° | Mackay — Valeurs C
SUITE, Mackay

123478 Hexachlorodibenzodioxine 5,1.10° US EPA, Mackay | Valeur estimée 4,210 | 1,9.10° | Mackay — Valeur C

123678 Hexachlorodibenzodioxine 4,8.10° US EPA, EPI Valeur estimée 4,1.10™ | 1,8.10° |Mackay — Valeur C
SUITE

123789 Hexachlorodibenzodioxine 6,5.10° US EPA, Mackay | Valeur estimée 5,2.10™"° | 2,4.10° | Mackay — Valeur C

1234678 Heptachlorodibenzodioxine 7,5.10™° US EPA, EPI Valeur estimée 5,3.10™ | 2,7.10™° | Mackay — Valeur C
SUITE, Mackay

Octachlorodibenzodioxine 1,1.10% US EPA, EPI Valeur mesurée 7,6.10™ | 3,9.10™ | Mackay — Valeur C

SUITE, Mackay

* | : estimation par interpolation linéaire a partir de valeurs mesurées a plusieurs températures — C : estimation par calcul a partir des eéquations

3o0u4d
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Tableau 4 (suite) : Pression de vapeur — Pyap (Pa)

Substance Valeur a 25°C Valeurs ajustées
Valeur Inte(;\éalle Sources Commentaires Valeur a | Valeur a Sources -
ponctuelle 12,5°C 20°C Estimation (I/C) *
valeurs
Furannes
2378 Tétrachlorodibenzofuranne 2,0.10° US EPA, Mackay | Valeur estimée 24107 | 8,8.107 |Mackay - Valeurs
C
12378 Pentachlorodibenzofuranne 2,3.107 US EPA, EPI Valeur estimée 2,3.10% | 9,4.10° |Mackay — Valeurs
SUITE, Mackay C
23478 Pentachlorodibenzofuranne 3,5.107 US EPA, EPI Valeur estimée 3,5.10% | 1,4.107 Mackay — Valeur C
SUITE, Mackay
123478 Hexachlorodibenzofuranne 3,2.10® US EPA, Mackay | Valeur estimée 2,8.10° | 1,2.10® |Mackay — Valeur C
123678 Hexachlorodibenzofuranne 2,9.10% US EPA, Mackay | Valeur estimée 2,6.10° | 1,1.10® |Mackay — Valeur C
123789 Hexachlorodibenzofuranne 3,7.10° US EPA Pas de valeur — Moyenne
des valeurs estimées pour
les autres HCDF
234678 Hexachlorodibenzofuranne 2,7.10® US EPA, Mackay | Valeur estimée 2,4.10° | 1,0.10® |Mackay — Valeur C
1234678 Heptachlorodibenzofuranne 4,7.10° US EPA, EPI Valeur estimée 3,7.10™ | 1,7.10° |Mackay — Valeur C
SUITE, Mackay
1234789 Heptachlorodibenzofuranne 1,4.10® US EPA Valeur estimée 1,1.10° | 5,3.10° | Mackay — Valeur C
Octachlorodibenzofuranne 5,0.10™° US EPA, EPI Valeur mesurée 3,6.10™" | 1,8.10™ | Mackay — Valeur C

SUITE, Mackay

* | : estimation par interpolation linéaire a partir de valeurs mesurées a plusieurs températures — C : estimation par calcul a partir des équations

3o0u4
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Tableau 4 (suite) : Pression de vapeur — Pyap (Pa)

Substance Valeur a 20 ou 25°C Valeurs ajustées
Valeur Intervalle de Sources Commentaires Valeur a | Valeur Sources -
ponctuelle valeurs 12,5°C | a20°C | Estimation (I/C) *
Polychlorobiphényles indicateurs
244" Trichlorobiphényle (28) 1,6.10% [1,3.10°-2,1.10? | Mackay |Moyenne des valeurs 2,9.10° |8,3.10° | Beyer - Valeurs C
mesurées a 25°C
22'55" Tétrachlorobiphényle (52) 4,9.10° Mackay | Valeur recommandée a 25°C | 8,3.10" |2,5.10° | Beyer - Valeurs C
22'455' Pentachlorobiphényle (101) 1,1.10° Mackay |Valeur recommandée a 25°C | 1,7.10™ |5,3.10* | Beyer - Valeurs C
22'344'5' Hexachlorobiphényle (138) 6,4.10° |3,7.10°-9,1.10° | Mackay | Moyenne des deux valeurs 1,9.10° Mackay — Valeur C
mesurées a 20°C
22'44'55' Hexachlorobiphényle (153) 1,2.10* Mackay |Valeur recommandée a 25°C | 1,7.10° |5,6.10° | Mackay — Valeur C
22'344'55' Heptachlorobiphényle (180) 3,6.10° US EPA |Valeur mesurée a 20°C 1,0.10° Mackay — Valeur C

* | ; estimation par interpolation linéaire a partir de valeurs mesurées a plusieurs températures — C : estimation par calcul a partir des équations

3o0u4
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Tableau 4 (suite) : Pression de vapeur — Pyap (Pa)

Substance Valeur a 20 ou 25°C Valeurs ajustées
Valeur Intervalle Sources Commentaires Va:;ur Valeur Sources -
ponctuelle | de valeurs 12 5°C a 20°C | Estimation (I/C) *
33'44' Tétrachlorobiphényle (77) 5,9.10° US EPA, Valeur ponctuelle égale a la moyenne | 8,3.10° | 2,8.10° | Beyer - Valeurs
Mackay des valeurs mesurées a 25°C et C
recommandées par les deux sources
344'5 Tétrachlorobiphényle (81) 9,7.10° | 7,4.10°- |USEPA, Valeur ponctuelle égale a la moyenne
1,1.10* | Mackay de valeurs estimées a 25°C
233'44' Pentachlorobiphényle (105) 8,2.10° Mackay Valeur mesurée a 20°C 2,5.10° Beyer - Valeurs
C
2344’5 Pentachlorobiphényle (114) 5,6.10° US EPA, Valeur mesurée a 20°C Beyer - Valeurs
Mackay C
23'44'5 Pentachlorobiphényle (118) 4,5.10° Mackay Valeur mesurée a 20°C 1,4.10° Beyer - Valeurs
C
3344'5 Pentachlorobiphényle (126) 9,7.10° Mackay Valeur mesurée & 20°C 2,8.10° Beyer - Valeurs
C
233'44'5 Hexachlorobiphényle (156) 2,4.10° 1,4.10° - |US EPA, Valeur ponctuelle égale a la moyenne
6,9.10° | Mackay de valeurs estimées a 25°C
233'44'5' Hexachlorobiphényle (157) 6,9.10° US EPA, Valeur ponctuelle égale & la moyenne
Mackay de valeurs estimées a 25°C
23'44'55' Hexachlorobiphényle (167) 2,4.10° 1,9.10° - |USEPA, Valeur ponctuelle égale a la moyenne
2,6.10° | Mackay de valeurs estimées a 25°C
33'44'55' Hexachlorobiphényle (169) 3,9.10° 1,1.10° - | Mackay Valeur ponctuelle égale & la moyenne
8,8.10° de valeurs estimées a 25°C
233'44'55' Heptachlorobiphényle (189) 2,2.10° 1,1.10° - |US EPA, Valeur ponctuelle égale a la moyenne
5,8.10° |Mackay de valeurs estimées a 25°C

* | : estimation par interpolation linéaire a partir de valeurs mesurées a plusieurs températures — C : estimation par calcul a partir des équations

3o0u4d
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Tableau 4 (suite) : Pression de vapeur — Pyap (Pa)

Valeur

Substance Sources Commentaires
ponctuelle
Métaux et méthylmercure
Mercure inorganique 9,0.10° | INERIS (2010), UE (2004) Valeur pour le chlorure de mercure, mesurée a 20°C
Mercure élémentaire 2,6.10" | CHEMFATE, EPI SUITE, UE Valeur mesurée a 25°C
(2005)
Méthylmercure 1,8 INERIS (2010) Valeur pour le méthylmercure, mesurée a 25°C
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3.6 CONSTANTE DE HENRY

La Loi de Henry énonce qu’a température constante et a saturation, la quantité de
gaz dissous dans un liquide est proportionnelle a la pression partielle qu'exerce ce
gaz sur le liquide.

D’apres cette loi, on peut écrire :
Pvap x M
S

avec H : constante de Henry (Pa.m®.mol™),

Pvap : pression de vapeur (Pa),

M : masse molaire (g.mol™),

S : solubilité (g.m™).
Sous forme adimensionnelle, la constante de Henry correspond au ratio de la
concentration d’'une substance dans I'air sur la concentration de cette substance
dans I'eau a I'équilibre :
— H _ Cas
"RxT C_
avec H’: constante de Henry sous forme adimentionnelle (-),

R : constante des gaz parfaits (8,3143 Pa.m®. K. mol™),

M : masse molaire (g.mol™),

T : température ambiante (K),

Ce : concentration de polluant dans I'eau (mg.m™),

Cas: concentration de polluant dans I'air (mg.m™).

H = Equation 5

La constante de Henry dépend de la température, puisque cette derniére influe sur
la pression de vapeur et la solubilité.

Ce parametre est utilisé dans les modules Sol, Eau souterraines, Eaux
superficielles, Conc_gaz_air_exterieur, Conc_gaz_air_interieur_J E, Conc_gaz_
air_interieur_Volasoil et les modules relatifs aux végétaux. Il permet d’estimer le
coefficient de bioconcentration air-plante, de calculer le coefficient de transfert de
masse du polluant entre les milieux « eaux superficielles » et « air » de calculer
les coefficients de diffusion multiple dans les couches de sol et la concentration
dans l'air et I'eau du sol. Selon les modules, les paramétres employés sont la
constante de Henry a température du sol (H_Ts) ou la constante de Henry a
température ambiante (H_Ta).
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En présence de plusieurs valeurs mesurées cohérentes entre elles, la valeur
ponctuelle & 20 ou 25°C a été définie comme la moyenne des valeurs mesurées et
relevées dans ces sources. Dans le cas de valeurs mesurées trés variables ou en
'absence de valeurs mesurées, la valeur ponctuelle a été définie a partir de
'équation 5 et des valeurs de masse molaire, de solubilité et de pression de
vapeur fournies dans les tableaux 1,3 et 4. Les intervalles de variation présentés
couvrent I'étendue des valeurs mesurées et des valeurs calculées (en I'absence
de données mesurées ou en présence d’'un nombre réduit de valeurs mesurées),
avec les pressions de vapeur et les solubilités minimales et maximales données
pour chaque substance. Lorsqu’une substance s’est vue affectée la solubilité ou la
pression de vapeur des congéneres du méme groupe, en l'absence de valeurs
spécifiqgues pour cette substance, l'intervalle de valeurs de la constante de Henry
de cette substance intégre également les valeurs calculées, pour les congéneres
de ce groupe.

En fonction des données disponibles dans la bibliographie consultée, des valeurs
sont également calculées pour une température de 12,5°C (température prédéfinie
pour les milieux extérieurs dans MODUL'ERS). Toutefois, dans les cases
« Value », « Min » et « Max » des parametres H_Ts et H_Ta, seules les valeurs
avant ajustement sont reportées. Les valeurs pour une température de 12,5°C
sont données a titre d’information dans la case « Comment » des paramétres
concernes.

Ces valeurs ont été calculées, soit par interpolation linéaire entre les valeurs
reportées par un méme auteur a plusieurs températures, soit en utilisant les
valeurs de pression de vapeur et de solubilité précédemment estimées a 12,5°C,
soit a partir de la relation adaptée de I'équation de Van't Hoff (Beyer et al, 2002 ;
Mackay et al, 2006) :

IN(H(T,)) = In(H (T,)) + AH . /R x (1/T, —1/T,) Equation 6
ou In(;'(TT))—I (H(T))+AU IRx(1/T,-1/T,) Equation 7

avec H(T,) : constante de Henry du composé a la température To,
H(T1) : constante de Henry du composé a la température Ty,

AHge : variation d’enthalpie correspondant au passage du composé du
milieu aqueux a I'atmosphére,

AU,e: variation d’énergie interne correspondant au passage du composé du
milieu aqueux a I'atmosphere,

R : constante des gaz parfaits.

En I'absence de valeur spécifique pour AHze, AHae a été estimée par : AHeyap -
AHsol,

avec AHgyvap: enthalpie d’évaporation
et AHgo : enthalpie de solubilisation.
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Pour les substances pour lesquelles aucune valeur ajustée n’est présentée, les
utilisateurs de MODUL'ERS peuvent consulter le manuel de Mackay et al (2006),
qui présente généralement pour chaque substance des relations donnant la
constante de Henry en fonction de la température. Toutefois, ces relations,
peuvent donner de I'une a l'autre des valeurs tres différentes. Une autre approche
consiste a estimer la constante de Henry a 12,5°C a partir des valeurs de
pressions de valeurs données a 25°C et 12,5°C dans le tableau 4 :

H (T12,5°C )) — Pvap (T12,5°C )
H (T25°C ) I:)vap (T25°C )

Cette approximation est basée sur le fait que la solubilité de la substance (ou plus
exactement son coefficient d’activité dans lI'eau) varie, avec la température, de
maniere relativement faible par rapport a la pression de vapeur (Smith, 2007). Par
rapport aux valeurs obtenues avec l'équation 6, cette approche donne des
résultats le plus souvent inférieurs (valeurs de 4 fois inférieures a deux fois
supérieures selon les substances). Il convient donc d’étre prudent dans I'utilisation
de ces valeurs.

Le tableau suivant donne les valeurs obtenues, exprimées en pascals.métre cube
par mole et les sources de données utilisées.

Equation 8
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Tableau 5 : Constante de Henry — H (Pa.m®.mol™?)

Substance Valeurs a 25°C Valeur ajustée a 12,5°C
Valeur Intervalle Sources Commentaires Valeur Sources -
ponctuelle | de valeurs Estimation (I/C) *
Hydrocarbures
Aromatiques Polycycliques
Naphtaléne 48 CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs 19 Mackay - Valeur |
EPI SUITE, mesurées : valeur proche de la valeur calculée
Mackay
Fluoranthéne 1,0 6,5.10"" | EPI SUITE, Valeur ponctuelle égale & la moyenne des valeurs | 3,6.10™ | Mackay — Valeur |
2,0 Mackay mesurées. Valeurs mesurées et calculées
cohérentes
Benzo(a)pyréne 5,3.102 4,6.10°" | EPI SUITE, Valeur ponctuelle égale & la moyenne des valeurs | 2,5.10° | Mackay — Valeur |
1,1.10" | Mackay mesurées. Valeurs minimale et maximale
calculées par I'Eq. 5. Valeurs mesurées et
calculées cohérentes
Composés Organiques
Volatils
Benzéne 5,6.10° 4,8.10°" | CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale & la moyenne des valeurs | 3,3.10° | Mackay - Moyenne
6,4.10° |EPI SUITE, mesurées et recommandées par les trois sources des valeurs |
Mackay
Chlorure de vinyle 2,8.10° CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale & la moyenne des valeurs | 1,6.10° | Mackay - Moyenne
EPI SUITE, mesurées et recommandées par les trois sources des valeurs |
Mackay
Trichloroéthylene 1,0.10° CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale & la moyenne des valeurs | 5,5.10° | Mackay - Moyenne
EPI SUITE, mesurées et recommandées par les trois sources des valeurs |
Mackay
Tétrachloroéthylene 1,8.10° CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale & la moyenne des valeurs | 8,1.10° | Mackay - Moyenne
EPI SUITE, mesurées et recommandées par les trois sources des valeurs |
Mackay

* | : estimation par interpolation linéaire a partir de valeurs mesurées a plusieurs températures — C : estimation par calcul a partir de I'équation 6

INERIS-DRC-15-149181-04282A

Page 35 sur 78




Tableau 5 (suite) : Constante de Henry — H (Pa.m>.mol™)

Substance Valeur a 20 ou 25°C Valeur a 12,5°C
Valeur Intervalle de Commentaires Valeur Commentaires
ponctuelle valeurs
Dioxines
2378 Tétrachlorodibenzodioxine 3,3 3,3-5,1 |Valeur ponctuelle calculée par 'Eq. 5 avec S et 9,2.10™" | Valeur calculée par I'Eq.
Pvap a 25°C. Valeur maximale issue d’EPI SUITE 7 et AU donnée par
Beyer
12378 Pentachlorodibenzodioxine 6,8.10" 6,8.10%- | Valeur ponctuelle calculée par I'Eq. 5 avec Pvap 2,6.107 | Valeur ponctuelle
1,8.10™ ajustée a 20°C. Valeur maximale calculée avec calculée par I'Eq. 5 avec
Pvap non ajustée S etPvap a 12,5°C.
123478 Hexachlorodibenzodioxine 3,8.10™ 3,3.10"" | Valeurs calculées par 'Eq. 5 avec S et Pvap & 25°C | 6,8.107 | Valeur calculée par I'Eq.
4,5.10" 6 et AH issue de Mackay
123678 Hexachlorodibenzodioxine 4,3.10" 3,3.10" | Valeur ponctuelle calculée par I'Eq. 5 avec S et
4,5.10" Pvap a 25°C. Valeurs minimale et maximale du
groupe des HCDD
123789 Hexachlorodibenzodioxine 5,8.10™ 3,3.10" | Valeur ponctuelle calculée par 'Eq. 5 avec S et
5,8.10" Pvap a 25°C. Valeur minimale du groupe des HCDD
1234678 Heptachlorodibenzodioxine 4,7.10% 4,7.10°- | Valeur ponctuelle calculée par 'Eq. 5 avec P ajustée | 7,1.10° | Valeur calculée par I'Eq.
1,3.10"  |a20°C. Valeur maximale calculée avec Pvap non 6 et AH issue de Mackay
ajustée (comme dans Mackay et al, 2006)
Octachlorodibenzodioxine 6,8.10™ 1,3.10" | Valeur ponctuelle calculée par I'Eq. 5 avec S et 1,8.10™" |Valeur calculée par I'Eq.
6,8.10™ Pvap a 25°C 6 et AH issue de Mackay
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Tableau 5 (suite) : Constante de Henry — H (Pa.m®.mol™)

Substance Valeur a 25°C Valeur a 12,5°C
Valeur Intervalle de Commentaires Valeur Commentaires
ponctuelle valeurs
Furannes
2378 Tétrachlorodibenzofuranne 1,0 8,8.10" — | Valeur ponctuelle calculée par 'Eq. 5 avec Pvap ajustée &
1,7 22,7°C. Valeurs minimale et maximale données a 25°C.
Valeur maximale issue de Mackay et EPISUITE
12378 Pentachlorodibenzofuranne 2,2.10™ 2,2.10"- | Valeur ponctuelle calculée par I'Eq. 5 avec Pvap ajustée a
5,0.10™ 22,7°C. Valeur maximale issue du groupe des PCDD
23478 Pentachlorodibenzofuranne 3,3.10™" 3,3.10™ |Valeur ponctuelle calculée par I'Eq. 5 avec Pvap ajustée a
5,0.10™ 22,7°C. Valeur maximale calculée avec Pvap non ajustée
123478 Hexachlorodibenzofuranne 9,4.10" |9,4.10"- 1,5 | Valeur ponctuelle calculée par I'Eq. 5 avec Pvap ajustée &
22,7°C. Valeur maximale calculée avec Pvap non ajustée
123678 Hexachlorodibenzofuranne 4,0.10™ 4,0.10"- | Valeur ponctuelle calculée par I'Eq. 5 avec Pvap ajustée &
6,2.10™ 22,7°C. Valeur maximale calculée avec Pvap non ajustée
123789 Hexachlorodibenzofuranne 1,1 4,0.10*-1,5 | Valeur ponctuelle calculée par 'Eq. 5 avec S & 22,7°C et
Pvap a 25°C . Valeurs minimale et maximale issues du
groupe des HCDD
234678 Hexachlorodibenzofuranne 5,0.10" | 4,0.10™-1,5 | Valeur ponctuelle calculée par 'Eq. 5 avec Pvap ajustée &
22,7°C. Valeurs minimale et maximale issues du groupe
des HCDD
1234678 Heptachlorodibenzofuranne | 9,0.10" | 9,0.10™- 1,4 | Valeur ponctuelle calculée par I'Eq. 5 avec Pvap ajustée a
22,7°C. Valeur maximale calculée avec Pvap non ajustée
1234789 Heptachlorodibenzofuranne 2,6 9,0.10- 4,2 | Valeur ponctuelle calculée par I'Eq. 5 avec Pvap ajustée a
22,7°C. Valeur maximale calculée avec Pvap non ajustée.
Valeur minimale issue du groupe des HpCDD
Octachlorodibenzofuranne 1,9.10™ Valeur ponctuelle calculée par I'Eq. 5 avec S et Pvap a 3,5.107 | Valeur calculée par
25°C 'Eq. 6 et AH issue
de Mackay
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Tableau 5 (suite) : Constante de Henry — H (Pa.m®.mol™)

Substance Valeurs & 20 ou 25°C Valeur a 12,5°C
Valeur Intervalle Sources Commentaires Valeur Sources -
ponctuelle | de valeurs Estimation (I/C) *

Polychlorobiphényles indicateurs

244" Trichlorobiphényle (28) 25 20-36 |EPI Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 11 Mackay - Valeur |
SUITE, valeurs mesurées a 25°C.
Mackay

22'55" Tétrachlorobiphényle (52) 27 25-94 | EPI Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 16 Mackay - Valeur |
SUITE, valeurs mesurées a 25°C.
Mackay

22'455' Pentachlorobiphényle (101) 30 9,1-43 |EPI Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 17 Mackay — Valeur
SUITE, valeurs mesurées a 25°C. C
Mackay

22'344'5' Hexachlorobiphényle (138) 15 21-69 |EPI Valeur ponctuelle calculée par I'Eq. 5 avec S et 59 Mackay — Valeur
SUITE, Pvap a 20°C. Minimum et maximum : valeurs C
Mackay mesurées a 25°C

22'44'55' Hexachlorobiphényle (153) 44 2,3-54 |EPI Valeur ponctuelle calculée par I'Eq. 5 avec S et 13 Mackay — Valeur
SUITE, Pvap a 25°C. Minimum et maximum : valeurs C
Mackay mesurées a 25°C

22'344'55' Heptachlorobiphényle (180) 3,3 1,0-37 |EPI Valeur ponctuelle calculée par 'Eq. 5 avec Set | 6,8.10™ | Mackay — Valeur
SUITE, Pvap a 20°C. Minimum et maximum : valeurs C
Mackay mesurées a 25°C

* | : estimation par interpolation linéaire a partir de valeurs mesurées a plusieurs températures — C : estimation par calcul a partir de I'équation 6
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Tableau 5 (suite) : Constante de Henry — H (Pa.m>.mol™)

Substance Valeurs & 20 ou 25°C Valeur & 12,5°C
Valeur Intervalle Sources Commentaires Valeur sources -
ponctuelle | de valeurs Estimation (I/C) *
Polychlorobiphényles dioxine-
like
33'44' Tétrachlorobiphényle (77) 14 9,5-30 |Mackay |Valeurs a 25 °C. Valeur ponctuelle égale a la 7,8 Mackay - Valeur |
moyenne des valeurs mesurées. Minimum : valeur
mesurée, maximum : valeur calculée par I'Eq. 5 avec
la valeur minimale de S.
344'5 Tétrachlorobiphényle (81) 91 6,9 — 25,8 | Mackay |Valeurs minimale et ponctuelle calculées par I'EQ. 5 4,8 Mackay - Valeur
avec S et Pvap a 25°C. Maximum : valeur mesurée a C
11°C et corrigée a 25°C
233'44' Pentachlorobiphényle (105) 34 17-34 |Mackay |Valeurs a 25 °C. Valeur ponctuelle égale a la 8,9 Mackay - Valeur |
moyenne des valeurs mesurées. Minimum : valeur
calculée par 'Eq. 5 avec la valeur maximale de S.
2344'5 Pentachlorobiphényle (114) 7,0 US EPA | Valeur ponctuelle mesurée a 20°C, égale a la valeur 3,7 Mackay — Valeur
- Mackay | calculée par I'Eq. 5 avec S et Pvap a 20°C C
23'44'5 Pentachlorobiphényle (118) 91 8,6 -36 |US EPA |Valeur ponctuelle calculée par I'Eq. 5 avec S et Pvap 52 Mackay — Valeur
- Mackay | a 20°C. Minimum : valeur mesurée a 20°C, C
maximum : valeur mesurée a 25°C
3344'5 Pentachlorobiphényle (126) 21 2,8-21 |Mackay |Valeurs a 25 °C. Valeur ponctuelle égale a la 3,9 |Mackay - Valeur |
moyenne des valeurs mesurées. Minimum : valeur
calculée par I'Eq. 5 avec la valeur maximale de S.
233'44'5 Hexachlorobiphényle (156) 88 4,5-88 |USEPA |Valeurs a 25 °C. Valeur ponctuelle : valeur mesurée. 12 Mackay — Valeur
- Mackay | Minimum : valeur calculée par I'Eq. 5, a 25°C avec la C
valeur maximale de S.
233'44'5' Hexachlorobiphényle 59 8,4-59 |USEPA |Valeurs a 25 °C. Valeur ponctuelle : valeur mesurée. 5,8 Mackay — Valeur
(157) - Mackay | Minimum : valeur calculée par I'Eq. 5, avec la valeur C

maximale de S.
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Tableau 5 (suite) : Constante de Henry — H (Pa.m®.mol™)

Substance Valeurs & 20 ou 25°C Valeur & 12,5°C
Valeur Intervalle Sources Commentaires Valeur Sources -
ponctuelle | de valeurs Estimation (1/C) *
23'44'55' Hexachlorobiphényle 11 6,4 - 39 Mackay |Valeurs & 25 °C. Valeurs minimale et ponctuelle 1,6 Mackay — Valeur
(167) calculées par I'Eq. 5 avec S et Pvap. Maximum : C
valeur mesurée a 11°C et corrigée a 25°C
33'44'55' Hexachlorobiphényle 11 3,1-24 Mackay |Valeurs & 25 °C. Valeurs minimale et ponctuelle 59 Mackay — Valeur
(169) calculées par I'Eq. 5 avec S et Pvap. Maximum : C
valeur mesurée a 11°C et corrigée a 25°C
233'44'55' Heptachlorobiphényle 14 6,8 - 36 Valeurs calculée par I'Eq. 5 avec S et Pvap a 25°C 2,7 Mackay — Valeur

(189)

Cc

* | : estimation par interpolation linéaire a partir de valeurs mesurées a plusieurs températures — C : estimation par calcul a partir de I'équation 6

Valeur .
Substance ponctuelle Intervalle de valeurs Sources Commentaires

Métaux et

meéthylmercure

Mercure élémentaire 7,2. 10° 7,2.10°-7,8.10° | INERIS (2010), US EPA Valeur ponctuelle définie & 20°C. Minimum et maximum
(1997) définis entre 20 et 25°C

Mercure inorganique 5,4.10° 3,6.10°-7,2.10° | INERIS (2010), US EPA Valeurs pour le chlorure de mercure. Valeur ponctuelle

(Hg Il (21997) définie a 20°C. Minimum et maximum définis entre 20 et

25°C

Méthylmercure 5,7. 107 4,6.10%-6,6.10° | INERIS (2010), US EPA Valeurs pour le chlorure de méthylmercure, définies a

(1997) 25°C
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3.7 COEFFICIENT DE PARTAGE OCTANOL-EAU

Le coefficient de partage octanol-eau(Kow) est le rapport de la concentration
dans I'octanol et de la concentration dans I'eau d’une substance a I'équilibre entre
ces deux phases.

Il a les dimensions suivantes : M.L™® octanol. (M.L™ eau)™.

Ce parametre est défini dans les modules relatifs aux végétaux et aux animaux
terrestres de MODUL'ERS, ainsi que dans le module Par_Subst. En I'absence de
valeurs spécifiques, il permet, pour les composés hydrophobes, d'estimer les
facteurs de bioconcentration air-plante, sol-plante, eau du sol-plante et le facteur
de bioconcentration dans la graisse animale.

Dans MODUL'ERS, I'utilisateur peut définir au choix le Kow ou le log Kow.

Mackay et al (2006) indiquent que des mesures précises peuvent étre obtenues
pour des valeurs de Kow allant jusqua 10” (log Kow = 7) et que les valeurs
supérieures a 10® (log Kow > 8) doivent étre considérées avec « extréme
précaution ». De fait, les valeurs mesurées sont parfois trés dispersées (allant
presque jusqu’a 2 unités logarithmiques de variation).

Les valeurs ont été définies a partir des sources décrites en section 2. Dans
Mackay et al (2006), les valeurs recommandées pour le log Kow ne correspondent
pas toujours a une des valeurs de mesure listées. Mais la recommandation de
cette source bibliographique a été prise en compte, puisqu’elle s’appuie bien sur
un travail de revue critigue des différentes mesures, analysées, au regard des
valeurs obtenues pour les autres congéneres ou substances homologues. Si cette
source ne recommande pas de valeur spécifique pour un congénere, c'est
I'intervalle recommandé pour I'ensemble des congénéres ayant le méme nombre
d’atomes de chlore, qui a été relevé.

Le tableau suivant donne les valeurs des log Kow mesurés entre 20 et 25°C.
Comme les parametres précédemment traités, le coefficient de partage octanol-
eau dépend de la température. Grace a la relation modifiée de Van't Hoff (Beyer
et al, 2002 ; Mackay et al, 2006) et aux données de variation d’enthalpie ou
d’énergie interne accompagnant le transfert de I'octanol vers 'eau, le coefficient
de partage octanol-eau peut étre ajusté par calcul a 12,5°C (température
prédéfinie pour les milieux extérieurs dans MODUL'ERS) :

In(Kow(T,)) = In(Kow(T,)) + AH,,, /R x(1/T, -1/T,) Equation 9
avec Kow(T,) : coefficient de partage octanol-eau du composé a la température
T2,

Kow(T,) : coefficient de partage octanol-eau du composé a la température
Ty,

AHoy @ variation d’enthalpie correspondant au passage du composé de la
phase octanol a la phase aqueuse,

R : constante des gaz parfaits.
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Toutefois, les données nécessaires a ce calcul n'ont pu étre collectées que pour
quelgues substances. Par ailleurs, a partir des valeurs calculées pour ces
substances, on observe qu’une diminution de température d'une dizaine de
degrés a un impact limité sur la valeur du log Kow, avec parfois une variation du
log Kow du méme ordre de grandeur que I'incertitude sur la valeur définie a 20 ou
25°C. Ces valeurs ajustées sont données a titre indicatif dans le tableau suivant,
mais ne sont pas reportées dans MODUL'ERS.
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Tableau 6 : Constante de partage octanol-eau —log Kow (-)

Substance Valeur a 25°C Valeur ajustée a 12,5°C
Valeur Intervalle de Sources Commentaires Valeur Commentaires
ponctuelle valeurs

Hydrocarbures

Aromatiques Polycycliques

Naphtalene 3,4 3,3-3,7 |CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 3,5 | Valeur calculée par
EPI SUITE, valeurs recommandées par les quatre 'Eq. 9 et AH donnée
Mackay, PSC sources par Beyer

Fluoranthéne 5,2 EPI SUITE, Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 5,4 | Valeur calculée par
Mackay deux valeurs recommandées 'Eqg. 9 et AH donnée

par Beyer

Benzo(a)pyrene 6,0 CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 6,2 | Valeur calculée par
EPI SUITE, valeurs recommandées par les trois sources I'Eq. 9 et AH donnée
Mackay par Beyer

Composés Organiques

Volatils

Benzene 2,1 CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 2,1 | Valeur calculée par
EPI SUITE, valeurs recommandées par les quatre 'Eqg. 9 et AH donnée
Mackay, PSC sources par Mackay

Chlorure de vinyle 15 1,4-1,6 |Mackay, PSC Valeur ponctuelle égale a la moyenne des

deux valeurs recommandées

Trichloroéthylene 2,4 2,3- 2,5 |CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 2,4 | Valeur calculée par
EPI SUITE, valeurs recommandées par les quatre 'Eq. 9 et AH donnée
Mackay, PSC sources par Mackay

Tétrachloroéthyléne 3,1 25- 3,4 |CHEMFATE, Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 3,1 | Valeur calculée par
EPI SUITE, valeurs recommandées par les quatre 'Eq. 9 et AH donnée
Mackay, PSC sources par Mackay
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Tableau 6 (suite) : Constante de partage octanol-eau — log Kow (-)

Substance

Valeur a 25°C

Valeur ajustée a 12,5°C

Valeur
ponctuelle

Intervalle
de valeurs

Sources

Commentaires

Valeur

Commentaires

Dioxines
2378 Tétrachlorodibenzodioxine

12378 Pentachlorodibenzodioxine

123478 Hexachlorodibenzodioxine

123678 Hexachlorodibenzodioxine

123789 Hexachlorodibenzodioxine

1234678 Heptachlorodibenzodioxine

Octachlorodibenzodioxine

6,8

6,6

7,8

7,3

7,3

8,1

8,20

8,0-8,2

EPI
SUITE,
Mackay,
US EPA
EPI
SUITE,
Mackay,
US EPA
EPI
SUITE,
Mackay,
US EPA
US EPA

US EPA

EPI
SUITE,
Mackay,
US EPA
EPI
SUITE,
Mackay,
US EPA

Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle
correspondant au log Kow moyen des HCDD
Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle
correspondant au log Kow moyen des HCDD
Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs
recommandées par les trois sources

6,9

7,6

Valeur calculée
par 'Eqg. 9 et AH
donnée par Beyer

Valeur calculée
par I'EqQ. 9 et AH
donnée par Beyer
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Tableau 6 (suite) : Constante de partage octanol-eau — log Kow (-)

Substance Valeur & 25°C
Valeur Intervalle Sources Commentaires
ponctuelle | de valeurs
Furannes
2378 Tétrachlorodibenzofuranne 6,5 EPI SUITE, Mackay | Valeur recommandée par I'US EPA non prise en compte car
correspondant a une ancienne recommandation de Mackay et al.
12378 Pentachlorodibenzofuranne 6,8 EPI SUITE, Mackay,
US EPA
23478 Pentachlorodibenzofuranne 6,6 6,5-6,9 |EPISUITE, Mackay, | Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs
US EPA recommandées par les trois sources
123478 Hexachlorodibenzofuranne 7,0 Mackay, US EPA
123678 Hexachlorodibenzofuranne 7,0 US EPA Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant au log Kow
moyen des HCDD
123789 Hexachlorodibenzofuranne 7,0 US EPA Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant au log Kow
moyen des HCDD
234678 Hexachlorodibenzofuranne 7,0 US EPA Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant au log Kow
moyen des HCDD
1234678 Heptachlorodibenzofuranne 7,6 7,4—-7,9 |EPISUITE, Mackay, | Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs
US EPA recommandées par les trois sources
1234789 Heptachlorodibenzofuranne 7,4 US EPA Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant au log Kow
moyen des HpCDD
Octachlorodibenzofuranne 8,20 8,0 - 8,6 |EPISUITE, Mackay, | Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs
US EPA recommandées par les trois sources
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Tableau 6 (suite) : Constante de partage octanol-eau — log Kow (-)

Substance Valeur & 25°C Valeur ajustée a 12,5°C
Valeur Intervalle , :
ponctuelle | de valeurs Sources Commentaires Valeur Commentaires
Polychlorobiphényles indicateurs
244" Trichlorobiphényle (28) 5,7 5,6 -5,8 | EPISUITE, |Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 5,9 | Valeur calculée par
Mackay valeurs recommandées ou données par les 'Eq. 9 et AH
CHEMFATE | trois sources donnée par Beyer
22'55" Tétrachlorobiphényle (52) 6,1 EPI SUITE, |Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 6,4 | Valeur calculée par
Mackay valeurs recommandées ou données par les 'Eqg. 9 et AH
CHEMFATE | trois sources donnée par Beyer
22'455' Pentachlorobiphényle (101) 6,4 6,1 -6,8 |EPISUITE, |Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 6,5 | Valeur calculée par
Mackay valeurs recommandées ou données par les 'Eq. 9 et AH
CHEMFATE | trois sources donnée par Beyer
22'344'5' Hexachlorobiphényle (138) 7,0 6,7 - 7,3 |Mackay Intervalle de valeurs recommandées pour les 7,1 | Valeur calculée par
HCB. Valeur ponctuelle égale au milieu de I'Eq. 9 et AH
l'intervalle de valeurs donnée par Beyer
22'44'55' Hexachlorobiphényle (153) 7,1 6,7-7,8 |EPISUITE, |Valeur ponctuelle égale ala moyenne des 7,3 | Valeur calculée par
Mackay valeurs recommandées ou données par les 'Eg. 9 et AH
CHEMFATE | trois sources donnée par Beyer
22'344'55' Heptachlorobiphényle (180) 6,9 6,7—-7,0 |Mackay Intervalle de valeurs recommandées pour les 6,9 | Valeur calculée par
HpCB. Valeur ponctuelle égale au milieu de 'Eqg. 9 et AH
l'intervalle de valeurs donnée par Beyer
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Tableau 6 (suite) : Constante de partage octanol-eau — log Kow (-)

Substance Valeur a 25°C Valeur ajustée a 12,5°C
Valeur Intervalle . :
ponctuelle | de valeurs Sources Commentaires Valeur Commentaires
Polychlorobiphényles dioxine-like
33'44' Tétrachlorobiphényle (77) 6,5 EPI SUITE, |Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 6,7 | Valeur calculée par
Mackay, valeurs recommandées par les trois sources 'Eq. 9 et AH
US EPA donnée par Beyer
344'5 Tétrachlorobiphényle (81) 6,1 5,6 -6,5 | Mackay, Intervalle de valeurs recommandées pour les
TCB. Valeur ponctuelle égale au milieu de
I'intervalle de valeurs
233'44' Pentachlorobiphényle (105) 6,3 6,0-6,8 |EPISUITE, |Valeur ponctuelle égale a la moyenne des 6,4 | Valeur calculée par
Mackay, valeurs recommandées par les trois sources 'Eq. 9 et AH
US EPA donnée par Beyer
2344’5 Pentachlorobiphényle (114) 6,4 6,2—-6,5 |Mackay Intervalle de valeurs recommandées pour les
PeCB. Valeur ponctuelle égale au milieu de
l'intervalle de valeurs
23'44'5 Pentachlorobiphényle (118) 6,7 6,2—7,1 |EPISUITE, |Valeur ponctuelle égale a la moyenne 6,9 |Valeur calculée par
Mackay, calculée a partir de la valeur donnée par 'Eq. 9 et AH
CHEMFATE | EPI SUITE et le milieu de l'intervalle de donnée par Beyer
valeurs recommandées par Mackay et al pour
les PeCB. Minimum égal a la valeur inférieure
de cet intervalle, maximum égale a la valeur
donnée par EPI SUITE
3344'5 Pentachlorobiphényle (126) 6,4 6,2-6,5 | Mackay Intervalle de valeurs recommandées pour les 6,5 | Valeur calculée par
PeCB. Valeur ponctuelle égale au milieu de 'Eq. 9 et AH
I'intervalle de valeurs donnée par Beyer
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Tableau 6 (suite) : Constante de partage octanol-eau — log Kow (-)

Substance

Valeur a 25°C

Valeur
ponctuelle

Intervalle
de valeurs

Sources

Commentaires

Polychlorobiphényles dioxine-like
233'44'5 Hexachlorobiphényle (156)

233'44'5' Hexachlorobiphényle (157)

23'44'55' Hexachlorobiphényle (167)

33'44'55' Hexachlorobiphényle (169)

233'44'55' Heptachlorobiphényle (189)

7,3

7,3

7,2

7,3

6,9

6,7-7,6

6,7-7,6

6,7—-75

6,7-7,5

6,7—-7,0

EPI SUITE,
Mackay, US EPA

EPI SUITE,
Mackay, US EPA

EPI SUITE,
Mackay, US EPA

EPI SUITE,
Mackay, US EPA

Mackay

Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs données par EPI
SUITE et 'US EPA et le milieu de l'intervalle de valeurs
recommandées par Mackay et al pour les HCB. Minimum égal a la
valeur inférieure de cet intervalle, maximum égal a la valeur donnée
par EPI SUITE

Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs données par EPI
SUITE et I'US EPA et le milieu de I'intervalle de valeurs
recommandées par Mackay et al pour les HCB. Minimum égal a la
valeur inférieure de cet intervalle, maximum égal a la valeur donnée
par EPI SUITE

Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs données par EPI
SUITE et 'US EPA et le milieu de l'intervalle de valeurs
recommandées par Mackay et al pour les HCB. Minimum égal a la
valeur inférieure de cet intervalle, maximum égal a la valeur donnée
par EPI SUITE

Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs données par EPI
SUITE et 'US EPA et le milieu de l'intervalle de valeurs
recommandées par Mackay et al pour les HCB. Minimum égal a la
valeur inférieure de cet intervalle, maximum égal a la valeur donnée
par 'US EPA

Intervalle de valeurs recommandées pour les HpCB. Valeur
ponctuelle égale au milieu de I'intervalle de valeurs
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3.8 COEFFICIENT DE PARTAGE CARBONE ORGANIQUE-EAU

Le coefficient de partage carbone organique-eau (Koc) correspond a la masse de
substance adsorbée par unité de poids de carbone organique sur la concentration
de substance dans I'eau, quand I'équilibre est atteint entre les deux phases.

Ce coefficient a les dimensions suivantes : M.M™carbone organique. (M.L* eau)™
soit L% M™.

Ce paramétre est défini dans les modules Sol, Conc_gaz_air_exterieur,
Conc_gaz_air_interieur_J_E, Conc_gaz_air_interieur_Volasoll Eaux_
superficielles, Eaux_souterraines, dans les modules relatifs aux végétaux, ainsi
gue dans le module Par_Subst. Il est utilisé pour estimer le coefficient de partage
entre les particules du sol et 'eau du sol (Kd) et le coefficient de partage entre les
particules en suspension et les eaux superficielles (Kd_MES) pour les substances
organiques.

Dans MODULERS, l'utilisateur peut définir au choix le Koc ou le log Koc.

Des valeurs variant de plusieurs ordres de grandeur peuvent étre trouvées dans la
littérature pour une substance donnée. Ces différences de valeurs sont liées a
I'existence de différentes méthodes de mesure et peuvent étre dues a des erreurs
de mesure. Mais le coefficient de partage carbone organique-eau est aussi affecté
d’une variabilité dépendant des propriétés des sols et des sédiments.

Le tableau suivant donne les valeurs du log Koc. La température correspondant
aux valeurs mesurées n’est pas toujours indiquée dans les sources consultées et
aucun ajustement n'a été fait en fonction de la température du milieu pour le
parametre.

A partir des sources sélectionnées, un intervalle de valeurs a été défini couvrant
'ensemble des données mesurées sur des sols et des sédiments naturels (les
données issues de sols ou sédiments traités et celles mesurées sur acides
humiques ou fulviques n'ont pas été prises en compte). La valeur ponctuelle a été
définie comme le milieu de l'intervalle de valeurs lorsque les données relevées
étaient des plages de valeurs, ou en calculant la moyenne des valeurs relevées,
lorsqu’il s’agissait de données ponctuelles. Cette moyenne a été calculée a partir
de I'ensemble des valeurs relevées dans les différentes sources (pas uniquement
a partir de la valeur recommandée par les sources), apres élimination des
doublons (données de méme origine, citées par plusieurs sources).

En I'absence de données issues de la mesure (ou en présence de seulement une
a deux données), la relation de Seth et al (1999) a été utilisée pour estimer le
coefficient de partage carbone organique-eau. Cette relation permet de définir le
log Koc en fonction du log Kow des substances organiques hydrophobes. De
nombreuses relations existent pour estimer le coefficient de partage carbone
organique-eau, notamment en fonction du coefficient de partage octanol-eau®.
Celle-ci a été privilégiée car :

% Ainsi, la relation établie par Karickhoff et al (1979), utilisée dans la méthode HHRAP (US EPA,
2005a) et dans le rapport sur les parametres physico-chimiques des dioxines (référencé INERIS
DRC-03-45959/ERSA — n°272), n'est établie que sur dix substances, principalement des
hydrocarbures aromatiques polycycliques).
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e celle est établie & partir de I'étude de la corrélation de log(Koc/Kow) avec
log Kow (et non de log Koc en fonction de log Kow comme dans de nombreux
cas), ce qui permet de mieux prendre en compte la variabilité du coefficient de
partage carbone organique-eau, comme le démontrent les auteurs ;

e pour les substances avec un coefficient de partage octanol-eau supérieur a
5,5, les valeurs de Koc utilisées pour établir la relation de corrélation ont été
revues et corrigées (a partir du coefficient de partage sol-air et du coefficient
de partage air-eau, pour lesquels des mesures plus précises peuvent étre
obtenues d'aprés les auteurs), pour éviter dintégrer des valeurs sous-
estimées, du fait de mesures basées sur un temps de mise en contact de la
substance avec les deux phases souvent insuffisant pour I'établissement de
I'équilibre ;

e un intervalle de confiance a 95% a été calculé pour la pente et la valeur a
I'ordonnée de la relation établie, permettant d’encadrer les valeurs estimées
par un intervalle d’'incertitude.

La relation établie par Seth et al. est la suivante:
log Koc = —0.48 + log Kow Equation 10

Elle a été établie a partir de 117 données, pour des substances organiques non
ionisables, présentant un log Kow allant de 1,2 a 7,4. Les bornes inférieure et
supérieure du coefficient de partage carbone organique-eau peuvent étre
estimées par les équations suivantes :

log Koc = -0.86 + log Kow Equation 11
log Koc = —0,05 + log Kow Equation 12

Remarque : Pour les substances organiques ionisables (substances comportant
des groupes fonctionnels pouvant s’ioniser pour certaines plages de pH, comme
les acides carboxyliques, les phénols ou les amines), ces relations ne sont pas
directement utilisables. En effet la fraction ionisée et la fraction de charge neutre
présentent des coefficients d’adsorption différents. Ainsi, les acides organiques,
ont une fraction ionisée chargée négativement qui présente une tendance a
I'adsorption plus faible, tandis que les bases organiques ont une fraction ionisée
positive dont le coefficient d’adsorption peut étre plus élevé que la fraction neutre.
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Tableau 7 : Constante de partage carbone organique-eau — log Koc (.kg™)

Substance Valeur Intervalle Sources Commentaires
ponctuelle | de valeurs

Hydrocarbures

Aromatiques Polycycliques

Naphtalene 3,0 2,4-4,4 | CHEMFATE, Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs
EPI SUITE, Mackay, relevées
PSC

Fluoranthéne 4,9 4,5-6,4 CHEMFATE, Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs
EPI SUITE, Mackay, relevées

Benzo(a)pyréne 6,6 5,3-6,8 |CHEMFATE, Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs
EPI SUITE, Mackay relevées

Composés Organiques

Volatils

Benzene 1,7 15-1,9 |CHEMFATE, Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs
EPI SUITE, Mackay relevées

Chlorure de vinyle 1,7 1,8-2,9 |Mackay Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs

relevées

Trichloroéthyléne 2,0 15- 25 |CHEMFATE, Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs
EPI SUITE, Mackay relevées

Tétrachloroéthyléne 2,4 1,8- 2,9 |CHEMFATE, Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs

EPI SUITE, Mackay

relevées
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Tableau 7 (suite) : Constante de partage carbone organique-eau — log Koc (I.kg™)

Substance p%?:lteul;:rlle dlgt\e/;\(;lfs Sources Commentaires

Dioxines

2378 Tétrachlorodibenzodioxine 6,6 58-7,6 |EPI Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs
SUITE, relevées
Mackay,
PSC

12378 Pentachlorodibenzodioxine 6,2 5,8-6,6 Valeur calculée par la relation de Seth et al

123478 Hexachlorodibenzodioxine 7,3 6,9-7,7 Valeur calculée par la relation de Seth et al

123678 Hexachlorodibenzodioxine 6,8 6,4-7,2 Valeur calculée par la relation de Seth et al

123789 Hexachlorodibenzodioxine 6,8 6,4—-7,2 Valeur calculée par la relation de Seth et al

1234678 Heptachlorodibenzodioxine 7,6 7,1-8,1 Valeur calculée par la relation de Seth et al

Octachlorodibenzodioxine 7,7 7,3-11,0 Valeurs ponctuelle et minimale calculées par la relation de Seth et al

Borne supérieure : valeur mesurée sur des sédiments
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Tableau 7 (suite) : Constante de partage carbone organique-eau — log Koc (I.kg™)

Substance po\;ilti uer"e Jgt\?;\ll:ﬂres Sources Commentaires

Furannes

2378 Tétrachlorodibenzofuranne 6,0 52-6,5 Valeurs ponctuelle et maximale calculées par la relation de Seth et al
Borne inférieure : valeur mesurée sur des sédiments

12378 Pentachlorodibenzofuranne 6,3 59-6,7 Valeur calculée par la relation de Seth et al

23478 Pentachlorodibenzofuranne 6,2 5,6-6,9 Valeur calculée par la relation de Seth et al

123478 Hexachlorodibenzofuranne 6,5 6,1-8,8 Valeurs ponctuelle et minimale calculées par la relation de Seth et al
Borne supérieure : valeur mesurée sur des sédiments

123678 Hexachlorodibenzofuranne 7,0 6,6-7,4 Valeur calculée par la relation de Seth et al

123789 Hexachlorodibenzofuranne 6,8 6,5-7,3 Valeur calculée par la relation de Seth et al

234678 Hexachlorodibenzofuranne 6,9 6,6-7,4 Valeur calculée par la relation de Seth et al

1234678 Heptachlorodibenzofuranne 7,1 6,5-9,1 Valeurs ponctuelle et minimale calculées par la relation de Seth et al
Borne supérieure : valeur mesurée sur des sédiments

1234789 Heptachlorodibenzofuranne 6,9 6,5-9,8 Valeurs ponctuelle et minimale calculées par la relation de Seth et al
Borne supérieure : valeur mesurée sur des sédiments

Octachlorodibenzofuranne 7,7 7,1-10,5 Valeurs ponctuelle et minimale calculées par la relation de Seth et al

Borne supérieure : valeur mesurée sur des sédiments
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Tableau 7 (suite) : Constante de partage carbone organique-eau — log Koc (I.kg™)

Substance Valeur Intervalle de Sources Commentaires
ponctuelle valeurs

Polychlorobiphényles indicateurs

244' Trichlorobiphényle (28) 4,5 3,3-53 |EPI Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale a la moyenne des valeurs
SUITE, relevées
Mackay

22'55" Tétrachlorobiphényle (52) 51 3,8-6,4 |EPI Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale au milieu de l'intervalle des
SUITE, valeurs relevées
Mackay,
CHEMFAT
E

22'455' Pentachlorobiphényle (101) 55 40-7,0 |EPI Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale au milieu de I'intervalle des
SUITE, valeurs relevées
Mackay

22'344'5' Hexachlorobiphényle (138) 6,6 55-7,6 |EPI Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale au milieu de I'intervalle des
SUITE, valeurs relevées
Mackay

22'44'55' Hexachlorobiphényle (153) 6,5 53-77 |EPI Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale au milieu de l'intervalle des
SUITE, valeurs relevées
Mackay,
CHEMFAT
E

22'344'55' Heptachlorobiphényle (180) 6,6 54-7,8 |Mackay Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale au milieu de I'intervalle des

valeurs relevées
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Tableau 7 (suite) : Constante de partage carbone organique-eau — log Koc (I.kg™)

Substance pgﬁg lér"e Jgt\?;\f:ﬂfs Sources Commentaires

Polychlorobiphényles dioxine-like

33'44' Tétrachlorobiphényle (77) 6,1 5,7-6,5 Valeurs calculées par la relation de Seth et al

344'5 Tétrachlorobiphényle (81) 5,6 4,7-6,4 Valeurs calculées par la relation de Seth et al

233'44' Pentachlorobiphényle (105) 5,8 5,1-6,7 | Mackay Valeurs calculées par la relation de Seth et al. Valeur ponctuelle égale
a l'unigue donnée de mesure relevée

2344'5 Pentachlorobiphényle (114) 59 53-6,4 Valeurs calculées par la relation de Seth et al

23'44'5 Pentachlorobiphényle (118) 6,1 4,8 -7,4 | Mackay Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale au milieu de l'intervalle
des valeurs relevées

3344'5 Pentachlorobiphényle (126) 59 53-6,4 Valeurs calculées par la relation de Seth et al

233'44'5 Hexachlorobiphényle (156) 6,8 58-75 Valeurs calculées par la relation de Seth et al

233'44'5' Hexachlorobiphényle (157) 6,8 58-75 Valeurs calculées par la relation de Seth et al

23'44'55' Hexachlorobiphényle (167) 6,7 58-74 Valeurs calculées par la relation de Seth et al

33'44'55' Hexachlorobiphényle (169) 6,8 58-74 Valeurs calculées par la relation de Seth et al

233'44'55' Heptachlorobiphényle (189) 6,4 58-6,9 Valeurs calculées par la relation de Seth et al
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3.9 COEFFICIENTS DE PARTAGE ENTRE LES PARTICULES DU SOL ET L’'EAU DU
SOL, ET ENTRE LES PARTICULES EN SUSPENSION ET LES EAUX SUPERFICIELLES

Ces coefficients de partage permettent de décrire I'adsorption des substances sur
un matériau comme le sol ou les particules sédimentaires d’'une part et I'eau du
sol ou les eaux superficielles d’autre part.

Ce coefficient a les dimensions suivantes : M.M™ particules. (M.L® eau)™, soit
L3.M™,

Le coefficient entre les particules du sol et I'eau du sol est défini dans les modules
Sol , Eaux_superficielles, Eaux_souterraines, Conc_gaz_air_exterieur,
Conc_gaz_air_interieur_J E, Conc_gaz_air_interieur_Volasoil, dans les modules
relatifs aux végétaux et dans le module Par_Sol. Selon le module et la zone
considérée (zone insaturée ou zone saturée du sol), il est désigné par les
symboles Kd ou Kdag.

Le coefficient entre les particules en suspension et les eaux superficielles est
défini dans les modules Eaux_superficielles, et Par_Envir. Il est désigné par le
symbole Kdyes.

Pour les substances organigues neutres, les coefficients de partage particules du
sol-eau du sol (Kd) et particules en suspension-eaux superficielles (Kdyes) sont
calculés a partir du coefficient de partage carbone organique-eau (Koc) et de la
teneur en carbone organique du sol (foc) ou des particules en
suspension (focyes), car le carbone organique est considéré, pour ces
substances, comme le principal adsorbant. Les relations suivantes sont donc
utilisées.

Kd = Koc* foc Equation 13

et K, yes = Koc* foc,e Equation 14

Pour les substances organiques présentant une fraction ionisée et une fraction
neutre en fonction du pH, les coefficients de partage entre les particules du sol et
l'eau du sol d'une part, et entre les particules en suspension et les eaux
superficielles d’autre part, dépendent du pourcentage de la fraction ionisée dans le
milieu et du coefficient d’adsorption de chacune des formes (cf. US EPA, 1996).

Pour les substances inorganiques, les eéquations 13 et 14 ne s’appliquent pas. Les
coefficients de partage dépendent de la forme chimique de la substance et de
nombreuses caractéristiques du milieu, comme le pH, le potentiel rédox, la
capacité d’échange cationique, la concentration des sites d’adsorption, la
composition chimique du milieu (teneur en oxydes de fer, ions majoritaires, ....).

Les coefficients de partage Kd et Kdves peuvent donc présenter une grande
variabilité, allant classiquement de deux a trois ordres de grandeur. L'US EPA
(1999) fait méme mention de valeurs distantes de six ordres de grandeur pour un
méme contaminant. L'existence de différentes méthodes de mesure, présentant
chacune des limites, contribue aussi a la variabilité des valeurs mesureées.

Il n’est donc pas possible de définir une valeur ponctuelle pour ces parametres. En
revanche, il est important de collecter des données correspondant a un ensemble
de situations différentes pour pouvoir tenir compte de la variabilité, y compris sur
un méme site.
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3.9.1 SOURCES DE DONNEES CONSULTEES POUR LES METAUX ET LE
METHYLMERCURE

Pour définir ces parametres, un document du RIVM et quatre documents de
I'US EPA ont été consultés.

» Dans un rapport de 1992, le RIVM présente des coefficients de partage pour
les sols et les particules en suspension dans I'eau pour différents métaux, afin
de définir des objectifs de qualité dans les sols et les sédiments a partir de
concentrations maximales sans impact dans les eaux. Pour les sols, les
moyennes et les écarts types issues de deux publications (Buchter et al,
1989 ; King, 1988) sont fournis. Les conditions expérimentales sont décrites
(expérimentation en batch, temps d’équilibration, étendue du pH et des
teneurs en argile des sols, concentration initiale de la solution). Selon les
métaux, ces données correspondent a des mesures effectuées sur un nombre
de sols allant de 1 a 26. Néanmoins, les valeurs issues de la publication de
King donne des valeurs (beaucoup plus élevées que celle de Buchter et al.)
gui semblent peu appropriées, car mesurées pour des concentrations dans la
solution a [I'équilibre généralement beaucoup plus élevées que les
concentrations environnementales.

Pour les particules en suspension, les données sont plus limitées. Des valeurs
calculées a partir de concentrations moyennes dans I'eau et les sédiments
sont fournies a partir de cing publications.

» Dans le document intitulé Soil Screening Guidance (1996), 'US EPA propose
des valeurs de Kd pour les sols pour plusieurs substances inorganiques et
plusieurs pH. Ces valeurs ont été estimées a partir de relations empiriques
dépendant du pH (As Ill, Cr VI, Se) ou d’isothermes d’adsorption calculés a
partir du modéle de géochimie MINTEQAZ2 (Cr Ill, Cd et Ni). Les valeurs
proposées dans ce document de 'US EPA n’ont pas été utilisées car :

¢ le mode de définition des relations empiriques présentées n’est pas deécrit ;

e les résultats de modélisation reposent sur une compréhension de la
géochimie et des données thermodynamiques incompléetes (parametres non
pris en compte comme le potentiel rédox, adsorption basée uniquement sur
les oxydes de fer et la matiére organique) et donc une représentation
partielle de la réalité. En I'absence de données, les choix de modélisation
effectués tendent a majorer le potentiel de lixiviation et donc & minorer les
valeurs de Kd estimés. De tels choix conduisent toutefois a sous-estimer les
concentrations résiduelles dans les sols ;

e les simulations réalisées, en prenant en compte une valeur fixe pour un
certain nombre de caractéristiques de sol ne sont pas représentatives de
toutes les situations d’intérét (par exemple, composition de I'eau du sol
définie a partir de la concentration médiane de treize composés chimiques,
teneur en carbone organique fixée a 0,2% : valeur faible pour un sol de
surface). Au final, les valeurs présentées dans le document correspondent
a une concentration d’'oxydes de fer dans le sol unique (correspond a la
concentration moyenne mesurée dans six échantillons d’aquiferes
americains).

Les trois autres documents de I'US EPA reposent sur une recherche étendue et
une compilation de données de mesure issues de la littérature scientifique.
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» L’Office of Air and Radiation (OAR) de 'US EPA (1999) a collecté des valeurs
de coefficients de partage particules du sol-eau du sol pour le cadmium, le
plomb et le chrome VI, avec les informations disponibles sur les
caractéristiques du sol correspondant. Les auteurs ont cherché a identifier des
relations pouvant exister entre le Kd et les parametres du sol. Pour ces trois
composés, ils ont défini des matrices donnant un intervalle de variation du Kd
en fonction de 1 ou plusieurs de ces paramétres.

Pour le cadmium, 174 valeurs correspondant a des sols naturels (mesurées
avec une solution ayant une faible force ionique, pour des concentrations de
cadmium inférieures & 10™° M, un pH compris entre 4 et 10, une concentration
faible de substances humiques et en I'absence de chélatant organique) ont
eté obtenues. Une corrélation entre le pH et coefficient de partage sol-eau du
sol a pu étre mise en évidence. Sur cette base, la relation suivante a été
définie :

Kd=-0,54 + 0,45 x pH (r=0,75) Equation 15

L’OAR indique gu’autour de la valeur estimée, a partir de cette relation, le Kd
peut varier de deux ordres de grandeur pour un pH donné. L’analyse par
régression multiple n'a pas permis de mettre en évidence de variables
prédictives complémentaires permettant d’améliorer la relation.

L’OAR donne en outre des intervalles de variation du Kd pour trois plages de
pH.

Pour le plomb, les données collectées laissent principalement apparaitre une
corrélation du Kd avec le pH et avec la concentration de la solution a
I'équilibre. Le Kd augmente quand le pH augmente et quand la concentration
de la solution a I'équilibre diminue. Sur la base de deux publications, TORD
présente un tableau donnant des intervalles de valeurs du Kd pour le plomb
en fonction de ces deux parametres.

Pour le chrome VI, le pH a aussi été identifié comme un paramétre influant le
Kd (le Kd diminue quand le pH augmente). Les parametres susceptibles de
réduire le Cr VI en Cr Ill comme les oxydes de fer peuvent également jouer un
rble. La teneur en fer extractible par citrate-bicarbonate dithionite (CBD) est
ainsi retenue comme indicateur de la capacité du sol a réduire le Cr VI en Cr
l1l. Enfin, la présence d'ions compétiteurs comme le HPO;™, le H,PO, , le SO;"

, le CO. et le HCO, tend a réduire le Kd. Sur la base des données

disponibles, 'OAR a donc défini un tableau donnant des intervalles de valeurs
du Kd pour le chrome VI en fonction du pH, de la teneur en fer extractible par
le CBD et la teneur en sulfate sous forme soluble.

Les plages de variation définies par I'OAR pour le Kd du cadmium, du plomb
et du chrome VI en fonction des facteurs décrits ci-dessus sont reproduites en
annexe.

» L'Office of Research and Development (ORD) de I'US EPA a conduit une
recherche de coefficients de partage pour plusieurs matrices, notamment
entre le sol et l'eau du sol, les particules en suspension et les eaux
superficielles, ainsi que les sédiments et 'eau des sédiments. Le document
final décrivant cette étude est daté de 2005, mais la version provisoire
(identique a la version finale) date de 1999.
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Une base de données a été élaborée a partir de criteres stricts. Elle integre
des données issues d’articles originaux et de rapports, mais exclut celles
issues de compilations. Les valeurs incluses devaient avoir été déterminées
pour un milieu naturel (pas de phase minérale pure, pas de sol traité), en
utilisant un extractant a faible force ionique, avec une faible concentration
totale de métal (quand le coefficient de partage avait été déterminé pour
plusieurs concentrations, seule la valeur correspondant a la concentration la
plus faible a été prise en compte), un pH compris entre 4 et 10 et en I'absence
de chélatant organique. Par ailleurs, pour éviter des biais de sur-
représentation, une seule valeur a été relevée pour une matrice particuliere.
Ainsi, en présence de plusieurs valeurs mesurées pour un méme sol, avec
des conditions expérimentales différentes (variation du pH par exemple), seule
la valeur la plus proche des conditions naturelles a été incluse. De méme, si
dans la méme étude, le coefficient avait été mesuré sur colonne et en batch,
seule la valeur mesurée en batch a été utilisée. Les caractéristigues des
milieux susceptibles d'influer sur le coefficient de partage ont également été
collectées.

A partir de cette base de données, des distributions statistiques ont été
définies pour les métaux et les matrices pour lesquelles les données étaient
suffisamment nombreuses. Sur la base de tests statistiques, des distributions
normales ont été attribués aux coefficients de partage, aprés transformation
logarithmique.

Pour les autres, un travail d'analyse complémentaire a été mené pour définir
un intervalle de variation, voire une distribution statistigue. Ces données
reposent sur la définition d’équations de régression, I'utilisation du modele de
géochimie MINTEQA2 (Allison J., 1990) ou le jugement d’expert.

L’'analyse des données collectées montrent en effet que les coefficients de
partage relatifs aux particules en suspension sont Supérieurs a ceux Se
rapportant aux sédiments, eux-mémes supérieurs a ceux du sol. Par ailleurs,
malgré quelques incohérences liees a un jeu de données incomplet, le
classement des métaux en fonction du coefficient de partage moyen est
sensiblement le méme pour les trois milieux (le plomb, le mercure inorganique
et le chrome Ill présentant les valeurs les plus fortes). A partir des métaux
pour lesquels les données étaient suffisamment nombreuses, 'ORD a donc
défini une relation linéaire entre la moyenne du logarithme du coefficient de
partage d’'un métal dans un milieu et la moyenne de celui calculé pour le
méme métal dans un autre milieu. Cette relation a été utilisée pour estimer par
exemple le coefficient de partage moyen du vanadium dans les sols a partir de
celui défini grace aux données de la littérature pour le coefficient de partage
des particules en suspension.

Lorsqu’aucune relation n'a pu étre développée, le logiciel MINTEQ2 a été
utilisé. Le modele a été calibré a l'aide des données recueillies dans la
littérature et en jouant sur les données d’entrée utilisées pour les
concentrations en oxyde de fer. Différentes combinaisons de valeurs ont été
testées pour les parametres sensibles (pH, teneur en carbone organique
dissous, teneur en carbone organique particulaire, concentration des oxydes
métalliques). Le coefficient de partage moyen d’'un composé dans le sol a
finalement été défini comme la moyenne des Kd calculés avec des valeurs
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médianes pour le pH, la teneur en carbone dissous et la teneur en oxydes de
fer, ainsi qu’une valeur faible, médiane et forte pour le carbone particulaire.

Enfin, si les estimations par régression linéaire et par modélisation n'ont pu
étre utilisées, des valeurs ont été définies sur la base des données disponibles
dans des travaux de compilation antérieurs, des similitudes de comportements
entre métaux et des informations qualitatives disponibles dans la littérature.

» Le dernier document (annexe 3 du rapport d’étude Risk Assessment Technical

Background Document for the Paint and Coatings Hazardous Waste Listing
Determination) fait partie d’'un travail d’évaluation sur les déchets liés au
peintures, publié en 2001 et mené par I'Office of Solid Waste (OSW) de
'US EPA. A cette occasion, les données sur les coefficients de partage sol-
eau du sol des deux études décrites précédemment ont été complétées par
une extension de la recherche de valeurs et I'ajout de données relatives aux
aquiferes.
Les données ont été sélectionnées selon les mémes criteres que ceux définis
dans I'étude de 'ORD. L'OSW présente dans son rapport I'ensemble des
données retenues, avec les conditions expérimentales et les caractéristiques
du milieu.

Pour certaines substances, le jeu de données relatives au Kd a pu étre enrichi
de maniere sensible (pour le cadmium, la distribution du coefficient de partage
pour les sols est basée sur 37 valeurs dans le document de I'ORD, alors que
104 sont listées dans le document de 'OSW).

A partir de six valeurs collectées pour un métal, 'OSW a fait le choix de définir
une distribution empirique®. En deca, une distribution loguniforme s’étirant sur
3 ordres de grandeur (hypothése de dispersion axée sur |'observation) a été
attribuée au Kd. La moyenne des valeurs logarithmiques des Kd a ét
calculée, puis les bornes inférieure et supérieure de la distribution ont ét

définies, en soustrayant et en ajoutant respectivement 1,5 a cette moyenne.

D\ D~

3.9.2 APPROCHE RETENUE POUR DEFINIR LES VALEURS UTILISEES POUR LES
METAUX ET LE METHYLMERCURE DANS MODUL’ERS

Les données issues de ces deux derniéres études ont été privilégiées car :
e elles s’appuient sur les collectes de données les plus étendues,
e elles reposent sur des criteres de sélection stricts des données,

e elles évitent certains biais de sur-représentation, en ne retenant qu’une seule
valeur de coefficient de partage, parmi des valeurs multiples données pour
une méme matrice.

Concréetement les distributions et les intervalles de variations fournies par 'ORD
pour le coefficient de partage des particules en suspension-eaux superficielles ont
été utilisées pour renseigner le parametre Kdvyes de MODUL'ERS et reportées
dans le tableau 9.

® LLa définition d’une distribution empirique consiste a classer les données par ordre croissant, puis
a associer a chacune une fréquence cumulée, calculée a partir de leur rang.

INERIS-DRC-15-149181-04282A Page 60 sur 78



Pour les sols, les distributions définies par I'ORD ont également été utilisées, sauf
lorsque le jeu de données reporté par 'OSW était plus important. Dans ce cas,
des distributions statistiques ont été redéfinies a partir de ce dernier jeu de
données.

Puisque dans MODUL'ERS, il n'est pas possible de définir des distributions
empiriques en associant des fréquences cumulées aux données, une recherche
des formes de distributions statistiques s’ajustant le mieux au données a été
conduite. Ce travail a été réalisé avec les logiciels Crystal Ball (Oracle) et R (The
R foundation for statistical computing), par analyse de la distribution des données
(forme de I'histogramme), vérification graphique de I'adéquation entre les données
empiriques et la distribution théorique (graphique de type quantile-quantile) et test
de Kolmogorov-Smirnov. Aprés calcul du logarithme des données, les valeurs de
« p » les plus élevées ont été obtenues pour des distributions de type normal, béta
ou weibull. Le rejet de la distribution normale n’étant jamais justifié par les tests
statistiques, des distributions normales ont été sélectionnées, dans un souci
d’homogénéité, pour tous les nouveaux jeux de données. Ces distributions ont été
bornées par les valeurs minimales et maximales relevées par 'OSW et 'ORD.

Enfin, pour le coefficient de partage du vanadium dans les sols, 'ORD présentant
une valeur basée sur la modélisation et TOSW n’ayant collecté que deux valeurs
expérimentales, les données issues du RIVM ont été préférées.

Les données collectées présentent des incertitudes importantes liées aux
méthodes (mesures en batch ou en colonne, calcul a partir du facteur de
retard,...) et aux conditions de mesure (durée de I'expérimentation permettant
I'atteinte ou non de I'équilibre, type d’extractant utilisé, maitrise ou non des
conditions oxydo-réductrices...) différentes employées. Par ailleurs, malgré
I'étendue des recherches sur laquelle s’appuient les distributions et les intervalles
de valeurs présentés dans les tableaux ci-dessous, il convient de garder en téte
que les données collectées n'ont pas été tirees au hasard. Les distributions
proposées ne peuvent donc prétendre étre réellement représentatives de la vraie
frequence de distributions des coefficients de partage dans I'environnement.
Néanmoins, la prise en compte des données de 'OSW a permis de corriger
certaines distorsions relevées par 'ORD dans ses propres données. Ainsi, la
valeur médiane du coefficient de partage de I'arsenic dans les sols basée sur les
21 valeurs collectées par 'ORD (égale a 3,4) paraissait anormalement élevée.
Avec le jeu de données de 'OSW, constitué de 35 valeurs, la médiane est cette
fois égale a 2,4.
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Tableau 8 : Distributions du coefficient de partage entre les particules du sol et I'eau du sol — log Kd (I.kg™)

Substance log Kd Commentaires
Métaux et
méthylmercure
Arsenic N(24;14;-23;4,3) Distribution et bornes basées sur les 35 valeurs issues de 'OSW. Selon les cas, la forme associée a
ces données est I'arsenic V ou I'arsenic Ill. Dans d’autres cas, I'état d’'oxydation n’est pas reporté.
Cadmium N(2,3;0,8;0,1;5) Distribution basée sur 102 valeurs issues de I'OSW. Bornes minimale et maximale issues de 'ORD

Chrome (Cr IlI)
Chrome (Cr VI)

Mercure inorganique
(Hg 1l)

Méthylmercure

Nickel
Plomb
Sélénium

Vanadium (V)

N(3,6;0,7;1;4,7)
N (0,8;0,8;-0,7;3,3)

N (3!6 1 017 | _017 y 518)

N (2,7;0,6;1,3;4,8)

N (2,6;0,9;0,5;3,9)
N(35:;12;0,7;5)
N (1,3;0,35;-0,3;2,4)

N (2,49 ; 0,55)

Distribution basée sur les 25 valeurs issues de 'OSW. Bornes minimale et maximale issues de 'ORD

Hypothése d’'une distribution normale, définie par 'ORD sur la base de 24 données. Bornes de la
distribution définies a partir des valeurs minimale et maximale rapportées par I'ORD

Distribution définie par 'ORD sur la base de 17 données. Borne inférieure définie a partir de la valeur
minimale rapportée par 'OSW. Borne supérieure définie a partir de la valeur maximale rapportée par
'ORD

Distribution définie par I'ORD sur la base de 11 données. Bornes de la distribution définies a partir
des valeurs minimale et maximale rapportées par I'ORD

Distribution et bornes basées sur les 40 valeurs issues de 'OSW.
Distribution basée sur les 39 valeurs issues de 'OSW. Bornes minimale et maximale issues de 'ORD

Distribution basée sur les 14 valeurs issues de I'OSW (la distribution définie par 'ORD, sur la base de
11 valeurs, est identique). Bornes minimale et maximale issues de I'ORD. Cette distribution se
rapporte a la forme Sélénite (Se IV) dominante dans les sols de pH neutre et bien drainés (ATSDR,
2003). Pour les séléniates (VI), forme trés mobile et prédominante dans les sols alcalins et oxydés,
aucune valeur expérimentale n'a été trouvée par 'US EPA. En utilisant le logiciel MINTEQAZ2, TORD
a calculée une valeur moyenne égale a -0,2 pour le log Kd. Des valeurs minimale (-2,0) et maximale
(2,0) ont été défini par jugement d’expert.

La moyenne et I'écart type sont issus du rapport du RIVM (Buchter et al) sur la base de valeurs
issues de 11 sols différents. L'’hypothése d'une distribution normale est faite
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Tableau 9 : Distributions du coefficient de partage entre les particules en suspension et les eaux superficielles - log Kdyes (.kg™)

Substance log Kdyes Commentaires

Métaux

Arsenic N(3,9;05;2,0;86,0) Hypothése d'une distribution normale faite par 'ORD sur la base de 25 données. Bornes
de la distribution définies a partir des valeurs minimales et maximales rapportées par
I'ORD. Les données publiées ne permettent pas de différencier I'As V de I'AS Ill. |l est
probable qu’elles concernent les deux états d’oxydation.

Cadmium N(4,9;06;28;6,3) Distribution définie par 'ORD sur la base de 38 données. Bornes de la distribution
définies a partir des valeurs minimale et maximale rapportées par 'ORD

Chrome (lll) N (5,1;0,4;3,9;6,0) Distribution définie par 'ORD sur la base de 25 données. Bornes de la distribution
définies a partir des valeurs minimales et maximales rapportées par 'ORD. Lorsque
I'état d’oxydation n’était pas précisé, 'ORD a fait I'hypothese qu'il s’agissait de Cr IlI

Chrome (VI) N(4,2;05;3,6;5,1) Valeurs moyenne, minimale et maximale définies a partir de I'équation de régression

Mercure inorganique

Mercure organique

Nickel

Plomb

N (53;04;4.2;6,9)

N (4,9;0,7;4,2;6,2)

N(4,4;04;35;57)

N (5,7;04;34;6,5)

construite pour estimer log Kdyes en fonction de log Kdso (Equation construite a partir
des couples Kdyes, Kdso de 9 métaux, r’=0,37). Hypothése d’une distribution normale
faite par 'ORD. Ecart-type défini comme la moitié de I'écart entre la valeur maximale et
la moyenne.

Distribution définie par 'ORD sur la base de 26 données. Bornes de la distribution
définies a partir des valeurs minimale et maximale rapportées par 'ORD

Valeur moyenne définie a partir de I'équation de régression construite pour estimer log
Kdves en fonction de log Kdso (Equation construite a partir des couples Kdyes,; Kdso de 9
métaux, r°=0,37). Hypothése d’une distribution normale faite par 'ORD. Bornes de la
distribution définies a partir des deux valeurs rapportées par 'ORD. Ecart-type défini
comme la moitié de I'écart entre la valeur maximale et la moyenne.

Distribution définie par 'ORD sur la base de 25 données. Bornes de la distribution
définies a partir des valeurs minimale et maximale rapportées par 'ORD

Hypothése d’une distribution normale faite par 'ORD sur la base de 38 données
(histogramme des Kdyes présentant une forme lognormale). Bornes de la distribution
définies a partir des valeurs minimale et maximale rapportées par 'ORD
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Tableau 9 (suite) : Distributions du coefficient de partage entre les pagticules en suspension et les eaux superficielles
log Kdves (1.kg™)

Substance log Kdyes Commentaires

Sélénium (1V) N (4,4;0,3;3,8;4,.8) Valeurs moyenne, minimale et maximale définies a partir de I'équation de régression
construite pour estimer log Kdyes en fonction de log Kdso (Equation construite a partir
des couples Kdyes, Kdso de 9 métaux, r’=0,37). Hypothése d’une distribution normale
faite par 'ORD. Ecart-type défini comme la moitié de I'écart entre la moyenne et la
valeur minimale.

Sélénium (VI) N(3,8;0,4;3,1;4,6) Valeurs moyenne, minimale et maximale définies a partir de I'équation de régression
construite pour estimer log Kdyes en fonction de log Kdso (Equation construite a partir
des couples Kdyes, Kdso de 9 métaux, r°=0,37). Hypothése d’une distribution normale
faite par 'ORD. Ecart-type défini comme la moitié de I'écart entre la valeur maximale et
la moyenne.

Les deux états d'oxydation pouvant étre présent en milieu environnemental, une
distribution normale avec une moyenne égale a la moyenne des distributions données
pour le Se IV et le Se VI est reportée dans la colonne PDF de MODUL'ERS. L’écart-type
et la borne inférieure sont ceux de la distribution du Se VI et la borne supérieure est
celle utilisée pour la distribution du Se IV

Vanadium (V) N (3,7;0,6;25;4,5) Hypothése d’une distribution normale faite par I'ORD sur la base de 5 données. Bornes
de la distribution définies sur jugement d’expert de I'ORD. L’état d’oxydation se
rapportant aux valeurs collectées n’est pas toujours défini.

Les 9 valeurs reportées par le RIVM (valeurs mesurées de maniére hétérogene, sur des
échantillons d’eau de riviére et de lac, donnent une valeur moyenne identique a celle
rapportée par 'ORD et sont comprises entre les valeurs minimale et maximale de la
distribution proposée
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3.10 COEFFICIENT DE DIFFUSION DANS L’AIR ET DANS L'EAU

La diffusion moléculaire correspond au transport d’'une molécule dans une phase
liquide ou gazeuse sous l'effet des collisions intermoléculaires.

Le coefficient de diffusion d’'une substance dépend de ses propriétés et de celles
de la phase ou a lieu le transport.

Les coefficients de diffusion ont les dimensions suivantes : L2.T™.

3.10.1 COEFFICIENT DE DIFFUSION DANS L’AIR

Ce paramétre est défini dans les modules Eaux_superficielles,
Conc_gaz_air_exterieur, Conc_gaz_air_interieur_J E, Conc_gaz_air_interieur_
Volasoil et Par_Subst .

Peu de données de mesures ont été trouvées pour ce parametre. En revanche,
différentes méthodes d’estimation sont proposées dans la littérature.

Par exemple, dans le logiciel WATERY, I'US EPA (2001b) utilise la relation de
corrélation suivante, basée sur la masse molaire et la masse volumique des
substances :

0,0029 x (T +27316)*° x .|0,034 + '\j x max(1—15.10° x M 2;0,4)
D —

= . Equation 16

Mo\
+18
25%p

avec D, : coefficient de diffusion dans I'air (cm?®.s™),
M : masse molaire de la substance (g.mol™),
T : température (°C),
p : masse volumique de la substance (g.cm™).

Si la masse volumique n’est pas connue, 'US EPA (1987) utilise la relation
suivante :

2

D, =19xM 2 Equation 17
Enfin, pour les dioxines, I'équation 18 (US EPA, 2003) est proposée :

D, = 0,068 x ‘/1|\/Iﬁ Equation 18

Cette relation est apparemment basée sur I'approximation rapportée par Tinsley
(1979) et Swarzenbach et al. (1993), qui permet d’estimer le coefficient
de diffusion dans l'air d’'une espéce chimique a partir des données relatives a une
autre :

= |—L Equation 19
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avec D, i: coefficient de diffusion dans I'air de I'espece chimique i,
Da,j: coefficient de diffusion dans I'air de 'espéce chimique j,
M; : masse molaire de I'espéece i,
M; : masse molaire de I'espeéce |.

Dans cette équation, I'US EPA renseigne le coefficient de diffusion dans l'air et la
masse molaire d’'une des deux especes a partir des valeurs de parametres du
diphényle, pour obtenir 'équation 18.

Cependant, dans la plupart des documents consultés, l'origine des équations
proposées et I'erreur d’estimation liée a I'utilisation de ces relations ne sont pas
précisees.

Lyman et al (1990), rapportent les résultats de la revue effectuée par Jarvis et
Lugg sur les méthodes d’estimation du coefficient de diffusion dans Il'air. Ces
méthodes, reposent sur le modele de Chapman et Enskog pour des gaz dilués a
basse pression. Sur des critéres de facilité d’utilisation et de justesse des résultats
pour un large nombre de substances, Lyman et al. en recommandent deux :

e la méthode de Fuller, Schettler et Giddings (FSG) :

10 x (T +27316) x | *M
D = Mair xM

a P x (Va1|{,3 +Vl/3)2 Equation 20

avec T : température (°C),
P : pression atmosphérique (1 atm),

Mair, Vair : masse molaire (28,97 g/mol) et volume molaire de I'air (20,1
cm®mol),

M, V : masse molaire et volume molaire de la substance,

Le volume molaire peut étre estimé a partir de la structure de la molécule
selon la méthode de Lebas (Reid et al, 1977 ; Lyman et al, 1990 ). Mackay
et al (2006) donne également le volume molaire des substances
référencees.

Cette approche s’appligue aux gaz non polaires a basse et moyenne
températures. D’aprés Jarvis et Lugg (cité dans Lyman et al), les meilleurs
résultats sont obtenus pour les substances aliphatiques chlorées. Pour les
substances aromatiques, les alcanes et les cétones, I'erreur par rapport aux
mesures est de l'ordre de 5 %. Les résultats les moins bons sont obtenus
pour les acides polaires et les glycols.

e la méthode de Wilke et Lee (WL). Cette méthode est applicable a un plus
grand nombre de composés et pour une plage de température plus étendue.
Les erreurs par rapport aux données de mesure sont plus faibles (I'erreur
moyenne est de 4,3% sur les 137 substances testées par Jarvis et al., contre
7,6 % pour la méthode FSG), en particulier pour les nitriles, les glycols et les
esters aromatiques. En revanche, les calculs nécessaires sont plus longs. Les
etapes de calcul sont présentées ci-dessous.
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B(T +27316)"% x| e *M
D M air % M

a = > Equation 21
Pxo®xQ

avec o longueur caractéristique, fonction du volume molaire a la
température d’ébullition

o, +118xV*3
O =

> Equation 22
avec o, : longueur caractéristique pour l'air (3,711 A)
Q : fonction de I'énergie d’attraction moléculaire
1,06036 0,193 1,03587 1,76474 . :
- (T*)O'l%l e0,47635xT* + e1,52996xT* + e3,89411xT* Equation 23
et B’ et T : coefficients de corrélation
B'=217.10% -5.107 x 1 + 1 Equation 24
M air M
T 2 :
T*= Equation 25

—

\/ %) x115x T,

avec (%) . fonction de I'énergie moléculaire d’attraction et de la
air
constante de Bolzmann pour l'air (=78,6 K),
Ty : température d’ébullition de la substance (K)

Les coefficients de diffusion dans I'air des substances organiques prédéfinies
dans MODUL’ERS ont été estimés a I'air des différentes méthodes présentées
dans cette section. Pour les molécules de masse moléculaire élevée, les
méthodes FSG et WL donnent des résultats quasiment identiques. L’équation
16 de I'US EPA donne, en revanche, des résultats plus de deux fois inférieurs.
Pour les substances volatiles, quelques données de mesure ont été
recueillies. Les résultats fournis par la méthode WL sont trés proches de ces
valeurs, et sensiblement meilleurs que ceux obtenus avec les autres
équations. Les résultats fournis par cette méthode ont donc été privilégiés.
Toutefois, pour les polychlorobiphényles, en I'absence de donnée de mesure
sur la température d’ébullition, la méthode FSG a été utilisée.

Les valeurs du coefficient de diffusion dans l'air ont été calculées a 25°C et a
12,5°C. En cohérence, avec les valeurs des autres parametres, les valeurs
calculées a 25°C ont été reportées dans la colonne « Value » dans
MODUL’ERS et la valeur calculée a 12,5°C est donnée dans la colonne
« Comment ». Les valeurs calculées a 12,5°C sont inférieures de 6% a celles
estimées a 25°C, avec la méthode de WL (7% avec la méthode FSG).
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A l'exception du mercure et de ses composeés, les coefficients de diffusion
dans l'air des métaux n’ont pas besoin d’étre renseignés, compte-tenu de leur
tres faible volatilité. Pour le mercure et ses composés, le coefficient de
diffusion dans l'air est calculé par la méthode WL ou FSG, selon la
disponibilité de la température d’ébullition.
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Tableau 10 : Coefficient de diffusion des substances dans I'air — Da (m%.s™)

Substance Valeur a 25°C \/lzaZIeSlirCa Commentaires
Hydrocarbures Aromatiques
Polycycliques
Naphtaléne 7,3.10° 6,9.10° Valeurs
Fluoranthéne 5,5.10° 52.10° | calculées par
Benzo(a)pyréne 4,9.10° 4,5.10° methode WL
Composés Organiques Volatils
Benzéne 9,7.10° 9,1.10° Valeurs
Chlorure de vinyle 1,2.10° 1,2.10° ca[culées par
Trichloroéthyléne 8,7.10° 8,2.10°® methode WL
Tétrachloroéthyléne 7,8.10° 7,3.10°
Dioxines
2378 Tétrachlorodibenzodioxine 4,9.10° 4,6.10°
12378 Pentachlorodibenzodioxine 4,7.10° 4,410°
123478 Hexachlorodibenzodioxine 4,5.10° 4,2.10° Valeurs
123678 Hexachlorodibenzodioxine 4,5.10° a210° | SAcUICes par
123789 Hexachlorodibenzodioxine 4,5.10° 4,2.10°
1234678 Heptachlorodibenzodioxine 4,3.10°° 4,0.10°®
Octachlorodibenzodioxine 4,2.10° 3,9.10°
Furannes
2378 Tétrachlorodibenzofuranne 4,9.10° 4,6.10°
12378 Pentachlorodibenzofuranne 4,7.10° 4,4.10°
23478 Pentachlorodibenzofuranne 4,7.10° 4,4.10°
123478 Hexachlorodibenzofuranne 4,5.10° 4,2.10° Cal\c/a'ggsrspar
123678 Hexachlorodibenzofuranne 4,5.10° 4,2.10° méthode WL
123789 Hexachlorodibenzofuranne 4,5.10° 4,2.10°
234678 Hexachlorodibenzofuranne 4,5.10° 4,2.10°
1234678 Heptachlorodibenzofuranne 4,3.10° 4,0.10°°
1234789 Heptachlorodibenzofuranne 4,3.10° 4,0.10°
Octachlorodibenzofuranne 4,2.10° 3,9.10°
Polychlorobiphényles indicateurs
244" Trichlorobiphényle (28) 5,2.10° 4,8.10°
22'55" Tétrachlorobiphényle (52) 4,8.10° 4,410
22'455' Pentachlorobiphényle (101) 4,8.10° 4,410 Call’a'ggsfs o
22'344'5' Hexachlorobiphényle (138) 4,6.10° 4,3.10° méthode FpSG
22'44'55' Hexachlorobiphényle (153) 4,6.10°° 4,3.10°°
22'344'55' Heptachlorobiphényle (180) 4,4.10° 4,1.10°
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Tableau 10 (suite) : Coefficient de diffusion des substances dans I'air — Da (m®.s™)

Substance VZ';:J cr: a \/1azle5lirca Commentaires

Polychlorobiphényles dioxine-like

33'44' Tétrachlorobiphényle (77) 5,0.10°° 4,6.10°°

344'5 Tétrachlorobiphényle (81) 5,0.10° 4,6.10°

233'44' Pentachlorobiphényle (105) 4,8.10° 4,410

2344'5 Pentachlorobiphényle (114) 4,8.10° 4,4.10° Val cule

A . , 6 6 aleurs calculees

23'44'5 Pentachlorobiphényle (118) 4.8.10 4,4.10 par méthode FSG

3344'5 Pentachlorobiphényle (126) 4,8.10° 4,4.10°

233'44'5 Hexachlorobiphényle (156) 4,6.10° 4,3.10°

233'44'5' Hexachlorobiphényle (157) 4,6.10° 4,3.10°

23'44'55' Hexachlorobiphényle (167) 4,6.10° 4,3.10°°

33'44'55' Hexachlorobiphényle (169) 4,6.10° 4,3.10°

233'44'55' Heptachlorobiphényle

(189) 4,410° 4,1.10°

Mercure et méthylmercure

Mercure élémentaire Valeurs calculées
1,4.10° 1,3.10° par méthode WL

Mercure inorganique (Hg Il) Valeurs calculées
9,0.10° 8,4.10°° par méthode WL

Méthylmercure Valeurs calculées
9,0.10° 8,3.10° par méthode FSG

3.10.2 COEFFICIENT DE DIFFUSION DANS L'EAU

Le coefficient de diffusion dans l'eau est défini dans les modules
Eaux_superficielles, Eaux_souterraines, Conc_gaz_air_exterieur, Conc_gaz_air_
interieur_J_E, Conc_gaz_air_interieur_Volasolil et Par_Subst .

Comme pour le coefficient de diffusion dans l'air, peu de données de mesure sont
disponibles dans la littérature.

Dans le logiciel WATERY, I'US EPA (2001b) utilise la relation de corrélation
suivante :

D, =1518.10™* x

15 -0,6
MX(MJ Equation 26

298,16 P

avec D, : coefficient de diffusion dans I'eau (cm?.s™%),
M : masse molaire de la substance (g.mol™),
T : température (°C),
p : masse volumique de la substance (g.cm™).

Si la masse volumique n’est pas connue, I'US EPA (1987) propose la relation
suivante :

D, =2,2.10 % xM 2 Equation 27
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La encore, l'origine des équations proposées et l'erreur d’estimation liee a
I'utilisation de ces relations ne sont pas précisées.

Lyman et al (1990) présentent une comparaison de six méthodes dérivant
chacune de I'équation de Stokes-Einstein et dépendant de la taille du soluté et de
la viscosité de la solution. Ces méthodes sont applicables pour des solutions
ayant une concentration inférieure a 0,05 mole par litre. Reid et al. (1987), ainsi
que Lyman et al recommandent la relation de Hayduk et Laudie, car elle est plus
simple a utiliser que d’autres méthodes et a été validée sur un ensemble de
données plus récent. L’équation est la suivante :

~1326.10"

e =TT oEee
114 <\ 0,589

e

D Equation 28

avec ne : viscosité de I'eau (cPoise),
V : volume molaire de la substance (cm®.mol™).

L’équation de Hayduk et Laudie s’applique a un large ensemble de composés. Sur
87 substances en solution, I'erreur moyenne mesurée par Reid et al (1977), en
estimant le volume molaire par la méthode de Lebas, est de 5,8%.

Les résultats fournis par cette méthode ont été privilégiés pour les substances
organiques. Les valeurs ont été calculées a 25°C et a 12,5°C (en ajustant la valeur
de la viscosité de I'eau a la température considérée). Comme pour les autres
parametres, les valeurs calculées a 25°C ont été reportées dans la colonne
« Value » dans MODUL’ERS et la valeur calculée a 12,5°C est donnée dans la
colonne « Comment ». Les valeurs calculées a 12,5°C sont inférieures de 30% a
celles estimées a 25°C.

Dans le cas d’électrolytes, le mouvement des ions par diffusion génere un champ
électrique, créant une force additionnelle. Le transfert de masse peut alors étre
beaucoup plus important. Pour les métaux et leurs composés, la méthode décrite
ci-dessus n’est donc pas appropriée. Crittenden et al (2012) indiquent que le
coefficient de diffusion dans I'eau doit étre défini pour I'électrolyte et non pas pour
chaque ion pris individuellement, le principe d’électroneutralité nécessitant que les
ions positifs et négatifs se déplacent ensemble. Bodek et al (1988) donnent une
méthode d’estimation tenant compte de la conductance (équation de Nernst-
Haaskell). Mais les valeurs correspondant aux substances étudiées ici ne sont pas
renseignées. Les auteurs indiquent toutefois que les coefficients de diffusion dans
'eau varient peu. Les coefficients de nombreux sels simples ne varient pas plus
d'un facteur 2 sur une large gamme de température et de concentration. Les
valeurs reportées par Bodek et al (1988) pour la plupart des sels sont ainsi
comprises entre 7,5.10"° et 3,0.10° m?s™, avec une moyenne de l'ordre de
1,5.10° m?.s™ pour une température de 25°C. Ces valeurs, issues de Bodek et al,
sont utilisées pour renseigner le coefficient de diffusion dans I'eau des métaux et
du méthylmercure dans MODUL'ERS. A titre de comparaison, les valeurs
estimées par WATER9 (méthode non précisée) sont égales a 3,01.10° m2.s™ pour
le mercure, 1,41.10° m?.s™ pour le chrome (dit chrome total) et 9,57.10"° m?.s™
pour les autres métaux.
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Tableau 11 : Coefficient de diffusion des substances dans I'eau — De (m2.s™)

Substance

Valeur a 25°C

Valeur a 12,5°C

Hydrocarbures Aromatiques
Polycycliques

Naphtaléne 8,0.101° 5,6.10°
Fluoranthéne 6,4.10™1° 4,510
Benzo(a)pyréne 5,7.10% 4,0.10™°
Composés Organiques Volatils

Benzéne 1,0.10° 7,2.10™1°
Chlorure de vinyle 1,3.10° 9,0.10%°
Trichloroéthyléne 9,7.10% 6,8.10%°
Tétrachloroéthyléne 8,7.10° 6,1.10™°
Dioxines

2378 Tétrachlorodibenzodioxine 5,7.10™1° 4,0.10™
12378 Pentachlorodibenzodioxine 5,5.101° 3,8.10%°
123478 Hexachlorodibenzodioxine 5,2.10™1° 3,7.10"°
123678 Hexachlorodibenzodioxine 5,2.10% 3,7.10%°
123789 Hexachlorodibenzodioxine 5,2.101° 3,7.10%°
1234678 Heptachlorodibenzodioxine 5,0.10° 3,5.101%°
Octachlorodibenzodioxine 4,910 3,4.10°
Furannes

2378 Tétrachlorodibenzofuranne 5,7.10%° 4,0.10%
12378 Pentachlorodibenzofuranne 5,5.101° 3,8.10%°
23478 Pentachlorodibenzofuranne 5,5.10%° 3,8.101%°
123478 Hexachlorodibenzofuranne 5,2.10% 3,7.10%°
123678 Hexachlorodibenzofuranne 5,2.101° 3,7.10%°
123789 Hexachlorodibenzofuranne 5,2.10™1° 3,7.10™"°
234678 Hexachlorodibenzofuranne 5,2.10% 3,7.10%°
1234678 Heptachlorodibenzofuranne 5,0.10% 3,5.10%°
1234789 Heptachlorodibenzofuranne 5,0.10° 3,5.101%°
Octachlorodibenzofuranne 4,910 3,410
Polychlorobiphényles indicateurs

244' Trichlorobiphényle (28) 5,9.10% 4,1.10™"°
22'55" Tétrachlorobiphényle (52) 5,4.101° 3,8.10%°
22'455' Pentachlorobiphényle (101) 5,4.10° 3,8.101%°
22'344'5' Hexachlorobiphényle (138) 5,2.101° 3,6.10%°
22'44'55' Hexachlorobiphényle (153) 5,2.10% 3,6.10%°
22'344'55' Heptachlorobiphényle (180) 5,0.10° 3,5.101%°
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Tableau 11 (suite) : Coefficient de diffusion des substances dans I'eau —

De (m%s™)

Substance

Valeur a 25°C

Valeur a 12,5°C

Polychlorobiphényles dioxine-like
33'44' Tétrachlorobiphényle (77)
344'5 Tétrachlorobiphényle (81)
233'44' Pentachlorobiphényle (105)
2344'5 Pentachlorobiphényle (114)
23'44'5 Pentachlorobiphényle (118)
3344’5 Pentachlorobiphényle (126)
233'44'5 Hexachlorobiphényle (156)
233'44'5' Hexachlorobiphényle (157)
23'44'55' Hexachlorobiphényle (167)
33'44'55' Hexachlorobiphényle (169)
233'44'55' Heptachlorobiphényle (189)

5,6.10"°
5,6.10"°
5,4.10"°
5,4.10°
5,4.10"°
5,4.10%°
5,2.101°
5,2.10%°
5,2.10%°
5,2.10%°
5,0.10%°

3,9.10%°
3,9.10%°
3,8.10™%°
3,8.10%°
3,8.10™%°
3,8.10™"°
3,6.10%°
3,6.10™"°
3,6.10™"°
3,6.10™"°
3,5.10™"°
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Annexe :

Valeurs du coefficient de partage particules du sol-eau
du sol (Kd) pour le cadmium, le plomb et le chrome VI en
fonction de caractéristiques du sol
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Tables définies par 'US EPA (1999)

Intervalles de valeurs pour le coefficient de partage dans les sols du cadmium -

Kd (I.kg™
pH 3-5 5-8 8-10
Kd 1-130 8 - 4000 50 - 12600

Intervalles de valeurs pour le coefficient de partage dans les sols du plomb -

Kd (I.kg™
Concentration pH
déquilibre (ug/l 4,0-6,3 6,487 8,8 11,0
0,1-0,9 940 - 8650 4360 - 23270 11520 — 44580
1,0-9,9 420 - 4000 1950 - 10760 5160 - 20620
10 — 99,9 190 - 1850 900 - 4970 2380 - 9530
100 — 200 150 - 860 710 - 2300 1880 - 4410

Intervalles de valeurs pour le coefficient de partage dans les sols du Chrome VI -

Kd (I.kg™)
Concentration de pH
soiﬁjtlifgrge(;gn) 41-50 51-60
Fe extractible au CBD (mmol/g) Fe extractible au CBD (mmol/g)
<0,25 0,26 — 0,29 > 0,30 <0,25 0,26 - 0,29 > 0,30
0-1,9 25-35 400 - 700 990 - 1770 20-34 190-380 | 390-920
2-18,9 12-15 | 190-330 460 - 820 10-15 90 - 180 180 - 430
19 - 189 5-8 90 — 150 210 - 380 4-7 40-80 80 - 200
>190 3-4 40-70 100 - 180 2-3 20-40 40-90
Concentration de pH
solsl:Jtli?rEe(rigll) 6,1-7,0 >7,0
Fe extractible au CBD (mmol/g) Fe extractible au CBD (mmol/g)
<0,25 0,26 - 0,29 > 0,30 <0,25 0,26 — 0,29 > 0,30
0-1,9 8-22 70 - 180 80 - 350 0-7 0-30 1-60
2-18,9 4-10 30-80 40 - 160 0-3 0-14 1-30
19 -189 2-5 15- 40 20-75 0-2 0-7 0-13
>190 1-2 7-20 8-35 0-1 0-3 0-6
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L’INERIS met à disposition un outil de modélisation et de simulation pour estimer les concentrations, les expositions et les risques sanitaires liés à un sol contaminé ou une installation classée pour l’environnement (ICPE).

Pour faciliter l’utilisation de cet outil, des rapports ou des notes sont également fournis sur les données d’entrée des différents modules contenus dans cet outil.

Le présent rapport réunit les informations collectées et retenues pour renseigner les paramètres physico-chimiques utilisés dans l’outil, pour les substances les plus souvent traitées dans les études d’évaluation des risques sanitaires liés à des sites contaminés ou des ICPE.

Plusieurs recueils ou banques de données ont été consultés. Les sources qui ont été sélectionnées reposent sur une analyse des données collectées et présentent des éléments d’information contextuelle sur celles-ci. La confrontation de ces différentes sources a contribué à mettre en évidence la présence d’éventuelles erreurs dans les données présentées par chacune. 

Une valeur ponctuelle et un intervalle de valeurs définies à 20 ou 25°C ont été proposés pour chacun des paramètres. Lorsque les données nécessaires étaient disponibles, la valeur ponctuelle a également été ajustée à la température de l’environnement. La démarche adoptée pour définir les valeurs intégrées dans MODUL’ERS est détaillée pour chaque paramètre.

D’une manière générale, il convient de rappeler que l’utilisateur du logiciel doit vérifier la pertinence des valeurs proposées pour son cas d’étude et utiliser des valeurs plus adaptées si nécessaires, en justifiant ces modifications dans le rapport d’étude. 
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Paramètres et substances traitées

L’INERIS met à disposition l’outil de modélisation et de simulation MODUL’ERS pour estimer les concentrations, les expositions et les risques sanitaires liés à un sol contaminé ou une Installation Classée Pour l’Environnement (ICPE).

Des valeurs, des intervalles de valeurs ou/et distributions de valeurs ont été prédéfinis et sont fournis par défaut dans le logiciel pour renseigner les données d’entrée.

Les documents relatifs à ces données d’entrée, disponibles dans le répertoire « Mes documents\MODULERS\Documents\Deliverables\Donnees_entrees ont deux objectifs :

· présenter la manière dont les valeurs proposées pour les renseigner ont été définies (sources de données consultées, hypothèses et choix effectués) ;

· permettre aux utilisateurs de savoir si ces valeurs sont adaptées à leur cas étude, et sinon les aider à compléter le travail de définition des données d’entrée, en repartant de la recherche et de l’analyse bibliographiques déjà effectuées.

Le présent rapport s’intéresse aux paramètres physico-chimiques des substances. Selon les options de calcul sélectionnées par l’utilisateur de MODUL’ERS, ces données d’entrée peuvent être utilisées dans différents modules de calcul relatifs aux milieux. Les paramètres pouvant être utilisés de manière commune par plusieurs modules ont également été regroupés dans des modules de données d’entrée. Il s’agit des modules Par_Subst, Par_Sol (pour les paramètres qui servent uniquement à caractériser les sols, comme le coefficient de partage particule du sol-eau du sol : Kd_E) ou Par_Emission (pour les paramètres qui servent uniquement dans les modules dédiés aux émissions de polluant du sol vers l’air, comme le coefficient de partage particule du sol-eau du sol pour la couche contenant la source sol : Kd_source_sol_E ou la pression de vapeur dans l’air intérieur Pvap_Ta_int).

Les paramètres traités dans ce rapport sont les suivants : la masse molaire, la température de fusion, la solubilité, la pression de vapeur, la constante de Henry, le coefficient de partage octanol-eau, le coefficient de partage carbone organique-eau, le coefficient de partage particules du sol-eau du sol, le coefficient de partage particules en suspension-eaux superficielles, le coefficient de diffusion dans l’air et le coefficient de diffusion dans l’eau.

Certains paramètres utilisés pour calculer les concentrations dans des milieux à des températures différentes sont représentés par plusieurs données d’entrée, dans le logiciel. Par exemple, pour la pression de vapeur, on trouve dans MODUL’ERS Pvap_Ta pour la pression de vapeur à température ambiante, Pvap_Ts pour la pression de vapeur à température du sol et Pvap_Ta_int pour la pression de vapeur à la température ambiante des bâtiments. Ces trois données d’entrée permettent à l’utilisateur de différentier les valeurs du paramètre en fonction des conditions du milieu traité. Le présent document donne les valeurs des paramètres à 20°C ou 25°C (comme indiqué dans les tableaux de valeur) et une atmosphère, ainsi que des valeurs ajustées en fonction de la température du milieu, lorsque les données thermodynamiques nécessaires à ces ajustements sont disponibles dans les sources d’information consultées. Toutefois, dans MODUL’ERS, la valeur reportée dans la case « Value » de chaque paramètre, et utilisée lors des simulations ponctuelles,  est la valeur définie à 20 ou 25°C. Les données ajustées à la température définie par défaut pour le milieu considéré sont reportées à titre d’informations dans la case « Comment ». L’utilisateur peut remplacer la valeur de la case « Value » par ces valeurs ajustées, mais ces dernières présentent une incertitude supplémentaire liée à la méthode et aux données servant à effectuer l’ajustement. 

Les paramètres ont été définis pour 49 substances : les dioxines et furannes (17 congénères), les polychlorobiphényles dioxines-like (12 congénères), les polychlorobiphényles indicateurs (5 congénères), les hydrocarbures aromatiques polycycliques (naphtalène, fluoranthène, benzo(a)pyrène), les composés organiques volatils (benzène, chlorure de vinyle, trichloroéthylène, tétrachloroéthylène), les substances inorganiques (arsenic, cadmium, chrome, mercure, nickel, plomb, sélénium, vanadium). Pour le mercure, la colonne « Value » des paramètres de MODUL’ERS contient les valeurs relatives au mercure inorganique. Celles relatives aux méthylmercure sont ajoutées dans la colonne « Comment ».
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Il existe de nombreuses sources documentaires fournissant des valeurs pour les paramètres physico-chimiques des substances chimiques : articles originaux publiés dans des revues à comité de lecture, rapports institutionnels, ouvrages de références, logiciels, banques ou bases de données.

Les sources privilégiées sont celles :

· où les données collectées ont fait l’objet d’une étape de vérification ou validation, 

· fournissant les références des données  collectées, 

· indiquant s’il s’agit de valeurs mesurées ou estimées,

· donnant si possible des informations contextuelles sur la valeur proposée (mode et conditions de mesure).



Les principales sources d’informations utilisées sont la base CHEMFATE, le logiciel EPI SUITE, le portail substances chimiques de l’INERIS, la partie 1 du rapport de 2004 de l’US EPA (US Environmental Protection Agency) sur l’évaluation des expositions et des risques liés aux dioxines et le manuel « Handbook of physical-chemical properties and environmental fate for organic chemicals » rédigé par Mackay et al. (2006). Lorsque les données de ces sources étaient insuffisantes, la revue bibliographique « Intermedia Transfer Factors for Fifteen Toxic Pollutants Released to Air Basins in California » (LLNL, 1993) et la base HSDB (Hazardous Substances Databank, US National Library of Medecine) ont été consultées. Ces sources sont décrites brièvement ci-dessous. En cas de doute sur les valeurs reportées dans ces sources, les articles listés en référence ont été consultés. 

Pour les coefficients de partage particules-eau du sol et particules en suspension–eaux des métaux, des rapports d’étude spécifiques ont été utilisés. Ils sont présentés dans la section se rapportant à ces paramètres.

Pour les coefficients de diffusion dans l’air et dans l’eau, les valeurs ont été estimées, pour la plupart des substances, à partir des relations empiriques sélectionnées par Lyman et al. (1990) (cf. section 3.10).

Description des principales sources d’information utilisées

CHEMFATE  est une base de données du Syracuse Research Corporation (SRC) dont le développement a été financé par l’US EPA. Elle contient des données physico-chimiques et de transfert dans l’environnement, relatives à 1728 substances. 

Pour chaque substance et paramètre, une ou plusieurs valeurs mesurées et/ou estimées sont fournies avec les références bibliographiques. Une valeur est aussi souvent recommandée. Des informations sont le plus souvent fournies sur les conditions d’obtention des valeurs listées (caractéristiques du sol pour la mesure du Koc par exemple).

Les données, ont fait l’objet d’un contrôle qualité. Le SRC indique que les sources utilisées ont été évaluées avec attention. Elles ont été compulsées par des scientifiques juniors et séniors, puis revues par des séniors, qui ont vérifié de manière systématique leur bien-fondé (unité, cohérence de la valeur par rapport à la structure de la molécule,…). Enfin, 10% des données reportées de la base ont vu leur valeur contrôlée par rapport à la source originale.

Toutefois, cette base n’est plus mise à jour depuis le milieu des années 80 et  depuis 2014, les fichiers par substance, contenant l’ensemble des données pouvant être extrait de la base, ne sont plus accessibles. Les données de CHEMFATE sont supposées être intégrées dans la base PHYSPROP. Malheureusement, lors de la rédaction de ce rapport, l’accès direct à cette base via internet posait problème. La version décrite ci-dessous est donc celle intégrée au logiciel EPI SUITE.

EPI (Estimation Programs Interface) SUITE est un outil regroupant différents programmes informatiques permettant d’estimer les paramètres physico-chimiques et certaines données relatives au devenir environnemental des substances. Les estimations obtenues peuvent être comparées aux données de mesure, contenues dans la version de PHYSPROP incluse dans le logiciel. 

EPI SUITE a été développée par l’US EPA et le SRC. Ce logiciel est disponible gratuitement à l’adresse suivante : http://www.epa.gov/opptintr/exposure/pubs/ episuite.htm.

PHYSPROP était au départ une base de données des propriétés physico-chimiques de substances évaluées par le  SRC pour la Hazardous Substances Databank  (HSDB). PHYSPROP contient des données relatives à plus de 41000 substances. Ces données concernent notamment la masse molaire, le point d’ébullition, le point de fusion, la pression de vapeur, la solubilité, la constante de dissociation, le coefficient de partage octanol-eau, le coefficient de partage carbone organique-eau et la constante de Henry. Ces données ont différentes origines. Elles sont soit issues de mesures, d’extrapolation ou de méthodes d’estimation. Des données expérimentales ne sont donc pas disponibles pour tous les paramètres et toutes les substances. Lorsque c’est le cas, contrairement à CHEMFATE, seule la valeur expérimentale sélectionnée est fournie.

Comme pour CHEMFATE, les données ont fait l’objet d’une revue à plusieurs niveaux. Un contrôle qualité supplémentaire, permettant de mettre en évidence d’éventuelles valeurs aberrantes, a été réalisé, en comparant ces données de mesure aux valeurs estimées.

Le Portail Substances Chimiques (http://www.ineris.fr/substances/fr/) présente le recueil des informations acquises par l’INERIS au cours de ses travaux d'études et recherches.

Ce site propose notamment pour chaque substance une fiche avec des informations sur les propriétés physico-chimiques et sur le comportement dans l’environnement. Les données utilisées sont issues de documents validés au niveau national, européen ou international. Il s’agit par exemple des dossiers d’évaluation des risques des substances existantes (Règlement 793/93/CE), des rapports d’évaluation des risques des pesticides dans le cadre de la Directive 91/414/CE ou des évaluations des substances chimiques à haut volume de production (Programme HPV). Pour chaque paramètre renseigné, la fiche contient une ou plusieurs valeurs, une référence bibliographique et parfois des informations sur le mode d’obtention de la valeur (mesure ou calcul, température de mesure). Il n’y a pas de recommandation systématique sur les valeurs à privilégier.

Le document de 2003 de l’US EPA, intitulé « Exposure and Human Health Reassessment of 2,3,7,8-Tetrachlorodibenzo-p-Dioxin (TCDD) and Related Compounds National Academy Sciences (NAS) Review Draft » a été utilisé pour les dioxines et les furannes. L’US EPA a effectué une recherche bibliographique et mis en place une méthode d’évaluation des données pour sélectionner les plus fiables. Les données présentées dans ce document sont ainsi assorties d’une note  reflétant leur niveau d’incertitude. Cette note permet de distinguer les valeurs mesurées, des valeurs déduites d’autres grandeurs et de celles estimées à partir de relations quantitatives de type structure-activité. Elle prend également en compte le fait qu’il s’agisse de données confirmées ou non par plusieurs laboratoires et par plusieurs techniques de mesure. Elle tient compte de la sensibilité des techniques d’analyse (mesures reportées au moins dix fois supérieures à la limite de détection) et du suivi des procédures de bonnes pratiques par les laboratoires.

Le manuel de Mackay et al., nommé « Handbook of physical-chemical properties and environmental fate for organic chemicals »  (version 2, 2006)  compile les données physico-chimiques relatives à 1250 composés, regroupés par famille. Le document vise à aider les utilisateurs à identifier les erreurs éventuelles dans les valeurs reportées et à sélectionner les plus adaptées. Pour cela, l’état physique auquel se rapporte la valeur (solide ou liquide) et son mode d’obtention sont indiqués (valeurs mesurées ou calculées, méthodes de mesure employées). Des graphes présentent aussi l’évolution des propriétés physico-chimiques en fonction du poids moléculaire des substances au sein d’une famille. Pour certaines substances et certains paramètres, des valeurs mesurées à différentes températures sont présentées, ainsi que les valeurs sélectionnées par les auteurs du manuel.

Le rapport « Intermedia Transfer Factors for Fifteen Toxic Pollutants Released to Air Basins in California » de 1993 présente le travail de revue effectué par McKone et al pour un ensemble de polluants fréquemment rencontrés sur les sites. 

Dans ces documents, plusieurs valeurs sont présentées pour chaque paramètre. Il peut s’agir à la fois de valeurs expérimentales et de valeurs calculées. Les conditions de mesure et les méthodes d’estimation utilisées sont définies. 

La base HSDB (Hazardous Substances Databank) est une base de données de la National Library of Medecine, accessible en ligne à l’adresse suivante : http://toxnet.nlm.nih.gov/cgi-bin/sis/htmlgen?HSDB. Elles comportent des données sur environ 5000 substances. 

Les données sont issues de rapports, d’ouvrages et de revues scientifiques. Les références bibliographiques complètes sont fournies et des informations succinctes sur les conditions de mesure sont également reportées. Le niveau de vérification de chaque donnée est indiqué. Les trois mentions possibles sont : « Peer reviewed » : données ayant fait l’objet d’une vérification par un comité d’experts, « QC reviewed » : données ayant fait l’objet d’un contrôle qualité mais n’ayant pas encore été vérifiées par un comité d’experts, « Unreviewed » : données n’ayant pas été vérifiée, issues par exemple de l’industrie. Toutefois, il faut souligner que les procédures de vérification correspondant aux deux premières mentions ne sont pas précisées. La base de données HSDB n’a pas été consultée de manière systématique car PHYSPROP en reprend normalement les données.
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Au moins deux sources d’information ont été recherchées pour renseigner un paramètre, afin de pouvoir vérifier l’absence d’erreur de report dans les documents consultées. 

Les données mesurées ont systématiquement été préférées aux données modélisées. Lorsque l’information sur la nature de la donnée (valeur mesurée ou valeur estimée) n’était pas fournie dans les sources consultées, la donnée n’a pas été prise en compte.

Les valeurs ponctuelles fournies dans les tableaux suivants correspondent à la moyenne calculée à partir de la valeur recommandée par chacune des sources retenues ou à partir de la moyenne des valeurs mesurées et listées par ces sources (en l’absence de valeur recommandée). Quand ces valeurs diffèrent de plus de 20% (de plus de 0,2 unité pour le log Kow et le log Koc), un intervalle de valeurs est également donné. 
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La masse molaire (M) est la masse d'une mole d'une substance. Elle s'exprime en grammes par mole (g.mol−1). Ce paramètre est  défini dans les modules Par_Subst et tous les modules de calcul des concentrations dans les milieux, sauf les modules Conc_air_part_exterieur et Conc_air_part_interieur et ceux relatifs aux animaux.

L’incertitude sur la valeur de la masse molaire d’une substance pouvant être considérée comme négligeable, seules CHEMFATE et EPISUITE ont été consultées pour ce paramètre. Les données de ces deux sources étant concordantes, les valeurs trouvées pour ce paramètre sont reportées directement dans le tableau suivant.
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				Substance

		Valeur



		Hydrocarbures Aromatiques Polycycliques

		



		Naphtalène

		128,2



		Fluoranthène

		202,3



		Benzo(a)pyrène

		252,3



		Composés Organiques Volatils

		



		Benzène

		78,1



		Chlorure de vinyle

		62,5



		Trichloroéthylène

		131,4



		Tétrachloroéthylène

		165,8



		Dioxines

		



		2378 Tétrachlorodibenzodioxine

		322,0



		12378 Pentachlorodibenzodioxine

		356,4



		123478 Hexachlorodibenzodioxine

		390,9



		123678 Hexachlorodibenzodioxine

		390,9



		123789 Hexachlorodibenzodioxine

		390,9



		1234678 Heptachlorodibenzodioxine

		425,3



		Octachlorodibenzodioxine

		460,8



		Furannes

		



		2378 Tétrachlorodibenzofuranne

		306,0



		12378 Pentachlorodibenzofuranne

		340,4



		23478 Pentachlorodibenzofuranne

		340,4



		123478 Hexachlorodibenzofuranne

		374,9



		123678 Hexachlorodibenzofuranne

		374,9



		123789 Hexachlorodibenzofuranne

		374,9



		234678 Hexachlorodibenzofuranne

		374,9



		1234678 Heptachlorodibenzofuranne

		409,3



		1234789 Heptachlorodibenzofuranne

		409,3



		Octachlorodibenzofuranne

		444,8



		Polychlorobiphényles indicateurs

		



		244' Trichlorobiphényle (28)

		257,5



		22'55'' Tétrachlorobiphényle (52)

		292,0



		22'455' Pentachlorobiphényle (101)

		326,4



		22'344'5' Hexachlorobiphényle (138)

		360,9



		22'44'55' Hexachlorobiphényle (153)

		360,9



		22'344'55' Heptachlorobiphényle (180)

		395,3
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Tableau 1 (suite) : Masse molaire des substances – M (g.mol-1)

		Substance

		Valeur



		Polychlorobiphényles dioxine-like

		



		33'44' Tétrachlorobiphényle (77)

		292,0



		344'5 Tétrachlorobiphényle (81)

		292,0



		233'44' Pentachlorobiphényle (105)

		326,4



		2344'5 Pentachlorobiphényle (114)

		326,4



		23'44'5 Pentachlorobiphényle (118)

		326,4



		3344'5 Pentachlorobiphényle (126)

		326,4



		233'44'5 Hexachlorobiphényle (156)

		360,9



		233'44'5' Hexachlorobiphényle (157)

		360,9



		23'44'55' Hexachlorobiphényle (167)

		360,9



		33'44'55' Hexachlorobiphényle (169)

		360,9



		233'44'55' Heptachlorobiphényle (189)

		395,3



		Métaux et méthylmercure

		



		Arsenic

		74,9



		Cadmium

		112,4



		Chrome

		52,0



		Mercure élémentaire (Hg°) et inorganique (Hg II)

		200,6



		Méthylmercure

		216,0



		Nickel

		58,7



		Plomb

		207,2



		Sélénium

		79,0



		Vanadium

		50,9
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La température de fusion est utilisée dans MODUL’ERS pour calculer la pression de vapeur et la solubilité en phase liquide d’un composé organique à partir, respectivement de sa pression de vapeur et de sa solubilité en phase solide. Pour cela, le ratio de fugacité est calculé selon l’expression suivante (Mackay, 2006) : 



                    	 Équation 1     

Avec   Ps et Pl : pressions de vapeur du composé à l’état solide et à l’état liquide,

Ss et Sl : solubilités du composé à l’état solide et à l’état liquide,

Tm et T: température de fusion et température considérée,

Sm : entropie de fusion du composé,

R : constante des gaz parfaits

 et Sm  / R  6,79







En effet, bien que leur température de fusion soit supérieur à la température ambiante, les composés comme les dioxines, les polychlorobiphényles ou les hydrocarbures aromatiques polycycliques, se comportent dans l’environnement selon les propriétés relatives à l’état liquide, car leurs molécules trop dispersées ne peuvent pas d’atteindre le niveau d’énergie de l’état cristallin (Mackay, 2001). Dans MODUL’ERS, la pression de vapeur et la solubilité de ces substances, définies avec des valeurs correspondant à l’état solide en donnée d’entrée, sont ensuite converties à l’état liquide, en les divisant par le ratio de fugacité.

Ainsi, la température de fusion est définie et utilisée dans le module Par_Subst et tous les modules de calcul des concentrations dans les milieux sauf les modules relatifs aux animaux.

D’une source de données à une autre, les valeurs mesurées varient peu. Les valeurs estimées et reportées dans EPI SUITE peuvent, en revanche, être sensiblement divergentes des données de mesure. De plus, les résultats obtenus peuvent être différents selon les méthodes d’estimation employées. 

Par conséquent, seules des valeurs expérimentales ont été utilisées. Après vérification du bien-fondé des données reportées en confrontant plusieurs sources, voire en recherchant la publication originale, une valeur ponctuelle a été définie à partir de la moyenne des valeurs recueillies. En l’absence de données mesurées pour les polychlorobiphényles indicateurs dans les sources citées en section 2, la publication originale de Bolgar et al. (1995), utilisée par l’US EPA pour définir les points de fusion des  polychlorobiphényles dioxine-like a été utilisée pour compléter le jeu de données.

Le tableau suivant donne, pour les substances organiques, les valeurs moyennes obtenues, exprimées en Kelvin et les sources bibliographiques correspondantes. 
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		Substance

		Valeur

		Sources



		Hydrocarbures Aromatiques Polycycliques

		

		

CHEMFATE, EPISUITE, Mackay



		Naphtalène

		353

		



		Fluoranthène

		383

		



		Benzo(a)pyrène

		452

		



		Composés Organiques Volatils

		

		



CHEMFATE, EPISUITE, Mackay



		Benzène

		279

		



		Chlorure de vinyle

		119

		



		Trichloroéthylène

		188

		



		Tétrachloroéthylène

		251

		



		Dioxines

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzodioxine

		575

		US EPA , EPI SUITE, Mackay



		12378 Pentachlorodibenzodioxine

		513

		US EPA , EPI SUITE



		123478 Hexachlorodibenzodioxine

		547

		US EPA , Mackay



		123678 Hexachlorodibenzodioxine

		558

		US EPA , EPI SUITE, Mackay



		123789 Hexachlorodibenzodioxine

		516

		US EPA , EPI SUITE, Mackay



		1234678 Heptachlorodibenzodioxine

		538

		US EPA , EPI SUITE, Mackay



		Octachlorodibenzodioxine

		602

		US EPA , EPI SUITE, Mackay



		Furannes

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzofuranne

		500

		US EPA , EPI SUITE, Mackay



		12378 Pentachlorodibenzofuranne

		499

		US EPA , Mackay



		23478 Pentachlorodibenzofuranne

		469

		US EPA , EPI SUITE, Mackay



		123478 Hexachlorodibenzofuranne

		499

		US EPA , Mackay



		123678 Hexachlorodibenzofuranne

		506

		US EPA , Mackay



		123789 Hexachlorodibenzofuranne

		521

		US EPA , Mackay



		234678 Hexachlorodibenzofuranne

		513

		US EPA , EPI SUITE, Mackay



		1234678 Heptachlorodibenzofuranne

		508

		US EPA , EPI SUITE, Mackay



		1234789 Heptachlorodibenzofuranne

		495

		US EPA , Mackay



		Octachlorodibenzofuranne

		531

		US EPA , EPI SUITE, Mackay



		Polychlorobiphényles indicateurs

		

		



		244' Trichlorobiphényle (28)

		331

		Mackay, Bolgar 



		22'55'' Tétrachlorobiphényle (52)

		360

		Mackay, Bolgar 



		22'455' Pentachlorobiphényle (101)

		352

		Mackay, Bolgar 



		22'344'5' Hexachlorobiphényle (138)

		353

		Mackay, Bolgar 



		22'44'55' Hexachlorobiphényle (153)

		380

		Mackay, Bolgar 



		22'344'55' Heptachlorobiphényle (180)

		385

		US EPA , Mackay
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		Substance

		Valeur

		Sources



		Polychlorobiphényles dioxine-like

		

		



		33'44' Tétrachlorobiphényle (77)

		453

		US EPA , Mackay



		344'5 Tétrachlorobiphényle (81)

		435

		US EPA, Bolgar 



		233'44' Pentachlorobiphényle (105)

		384

		US EPA , Mackay



		2344'5 Pentachlorobiphényle (114)

		372

		US EPA , Mackay



		23'44'5 Pentachlorobiphényle (118)

		383

		US EPA , Mackay



		3344'5 Pentachlorobiphényle (126)

		434

		US EPA, Bolgar 



		233'44'5 Hexachlorobiphényle (156)

		402

		US EPA , Mackay



		233'44'5' Hexachlorobiphényle (157)

		435

		US EPA, Bolgar 



		23'44'55' Hexachlorobiphényle (167)

		399

		US EPA, Bolgar 



		33'44'55' Hexachlorobiphényle (169)

		479

		US EPA , Mackay



		233'44'55' Heptachlorobiphényle (189)

		439

		US EPA , Mackay
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La solubilité (S) d’un composé est la concentration maximale du composé que l’on peut dissoudre dans l’eau pure, à une température donnée. 

Elle a les dimensions suivantes : M.L-3.

Ce paramètre est utilisé dans les modules relatifs aux végétaux et dans les modules Sol, Eaux_superficielles, Eaux_souterraines,  Conc_gaz_air_exterieur et Par_Subst pour estimer la concentration maximale d’une substance dans l’eau. 

La solubilité des métaux dépend de leur spéciation et des conditions du milieu (pH, potentiel rédox, composition chimique). Faute de pouvoir définir une valeur de solubilité en fonction de caractéristiques données, nous avons utilisé la solubilité la plus forte qui a été relevée parmi les composés formés par le métal en milieu aqueux. La valeur finalement présentée dans le tableau correspond à la masse de l’élément métallique dans le composé (sauf pour l’ion méthylmercure).

Le tableau suivant donne la solubilité des composés  mesurée à 20 ou 25°C. Il s’agit des valeurs reportées dans les cases « Value » et éventuellement « Min » et « Max » du paramètre « Solubilité » de MODUL’ERS. En fonction des données recueillies dans la bibliographie, une valeur est également fournie pour une température de 12,5°C (température prédéfinie pour les milieux extérieurs dans MODUL’ERS), pour certaines substances. Cette valeur a été calculée par interpolation linéaire entre les valeurs reportées par un même auteur à plusieurs températures, ou bien, par calcul à partir de la valeur ponctuelle donnée à 20 ou 25°C, de l’enthalpie de solubilisation du composé et de la relation issue de l’équation de Van’t Hoff  (Beyer et al, 2002 ; Mackay et al., 2006) :



                                    Équation 2

avec   S(T2) : solubilité du composé à la température T2,

  S(T1) : solubilité du composé à la température T1,

  Hsol : enthalpie de solubilisation du composé,

  R : constante des gaz parfaits.

Cette valeur ajustée est indiquée dans la case « Comment » du paramètre Solubilité de MODUL’ERS. L’utilisateur peut l’employer, s’il le souhaite dans ses simulations ponctuelles, en la reportant dans la case « Value ». Pour les substances pour lesquelles aucune valeur ajustée n’est présentée, faute de donnée relevée pour l’enthalpie de solubilisation, les utilisateurs de MODUL’ERS peuvent consulter le manuel de Mackay et al (2006), qui présente généralement pour chaque substance des relations donnant la solubilité en fonction de la température. Il convient toutefois d’être prudent quant à l’utilisation de ces relations, qui, de l’une à l’autre, peuvent donner des valeurs très différentes

Par ailleurs, pour les polluants dont la température de fusion est supérieure à la température ambiante, on distingue la pression de vapeur à l’état solide et la pression de vapeur à l’état liquide (cf. section 3.3). Dans ce document, les valeurs données sont celles correspondant à l’état solide des composés. Or, certaines des données de mesure reportées dans EPI SUITE pour les polychlorobiphényles, et affichées en tant que solubilité en phase solide, correspondent en fait à la solubilité en phase liquide. Pour d’autres données, la nature de la donnée reportée n’est pas claire. Les valeurs pour lesquelles il y a un doute n’ont pas été prises en compte.  

Le tableau suivant donne les valeurs obtenues, exprimées en milligrammes par mètre-cube et les sources de données utilisées.
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[bookmark: _Ref413060348][bookmark: _Toc420401508]Tableau 3 : Solubilité – S (mg.m-3)

		Substance

		Valeur à 25°C

		Valeur ajustée à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur

		Sources  - Estimation (I/C) *



		Hydrocarbures Aromatiques Polycycliques

		

		

		

		

		

		



		Naphtalène

		31000

		

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

				 







		21250

		Mackay - Valeur I



		Fluoranthène

		242

		206-260

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées par les trois sources

		120

		Mackay – Valeur C 



		Benzo(a)pyrène

		2,4

		1,6-3,8

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées par les trois sources

		9,6.10-1

		Mackay – Valeur C



		Composés Organiques Volatils

		

		

		

		

		

		



		Benzène

		1,79.106

		

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay, PSC

		

		1,76.106

		Mackay - Moyenne des valeurs I



		Chlorure de vinyle

		5,4.106

		1,1.106- 8,8.106

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay PSC

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs données ou recommandées  

		

		



		Trichloroéthylène

		1,2.106

		1,1.106- 1,5.106

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay, PSC

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs données ou recommandées  

		1,4.106

		Mackay - Valeur I



		Tétrachloroéthylène

		1,9.105

		1,5.105- 2,1.105

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées par les trois sources

		

		



		* I : estimation par interpolation linéaire à partir de valeurs mesurées à plusieurs températures – C : estimation par calcul à partir de l’équation 2







Tableau 3 (suite) : Solubilité – S (mg.m-3)

		Substance

		Valeurs à 20 ou 25°C

		Valeur ajustée à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur

		Sources  - Estimation (I/C)*



		Dioxines

		

		

		

		

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzodioxine

		1,9.10-2

		

		US EPA, Mackay

		Valeur mesurée à 25°C. Valeur ponctuelle sélectionnée car confirmée par 2 méthodes différentes

		8,7.10-3

		Beyer – Valeur C



		12378 Pentachlorodibenzodioxine

		1,2.10-1

		

		US EPA

		Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant à la solubilité moyenne des  PCDD à 20°C 

		7,1.10-2

		Mackay - Valeur C



		123478 Hexachlorodibenzodioxine

		5,2.10-3

		4,4.10-3 -6,0.10-3

		US EPA, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées à 25°C

		2,3.10-3

		Mackay - Valeur C



		123678 Hexachlorodibenzodioxine

		4,4.10-3

		

		US EPA 

		Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant à la solubilité moyenne des  HCDD à 25°C.

		

		



		123789 Hexachlorodibenzodioxine

		4,4.10-3

		

		US EPA 

		Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant à la solubilité moyenne des HCDD à 25°C. 

		

		



		1234678 Heptachlorodibenzodioxine

		2,4.10-3

		

		US EPA, EPI SUITE, Mackay

		Valeur mesurée à 20°C

		1,5.10-3

		Mackay - Valeur C



		Octachlorodibenzodioxine

		7,4.10-5

		7,4.10-5- 4,0.10-4

		US EPA, Mackay, EPI SUITE

		Valeur ponctuelle et  minimale mesurée à 25°C (US EPA et Mackay et al) – Valeur maximale (EPI SUITE) mesurée à 20°C

		2,0.10-5

		Mackay - Valeur C



		* I : estimation par interpolation linéaire à partir de valeurs mesurées à plusieurs températures – C : estimation par calcul à partir de l’équation 2












Tableau 3 (suite) : Solubilité – S (mg.m-3)

		Substance

		Valeurs entre 20 et 25°C

		Valeur ajustée à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur

		Sources  - Estimation (I/C)*



		Furannes

		

		

		

		

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzofuranne

		4,2.10-1

		4,2.10-1 - 6,9.10-1

		US EPA, Mackay, EPI SUITE

		Valeur ponctuelle et  minimale (US EPA, Mackay et al) mesurée à 22,7°C – Valeur maximale (EPI SUITE) mesurée à 26°C 

		

		



		12378 Pentachlorodibenzofuranne

		2,4.10-1

		

		US EPA 

		Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant à la solubilité moyenne des PCDF mesurée à 22,7°C.

		

		



		23478 Pentachlorodibenzofuranne

		2,4.10-1

		

		US EPA, Mackay, EPI SUITE 

		Valeur mesurée à 22,7°C

		

		



		123478 Hexachlorodibenzofuranne

		8,3.10-3

		

		US EPA, Mackay

		Valeur mesurée à 22,7°C

		

		



		123678 Hexachlorodibenzofuranne

		1,8.10-2

		

		US EPA 

		Valeur mesurée à 22,7°C

		

		



		123789 Hexachlorodibenzofuranne

		1,3.10-2

		

		US EPA 

		Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant à la solubilité moyenne des HCDF mesurée à 22,7°C. 

		

		



		234678 Hexachlorodibenzofuranne

		1,3.10-2

		

		US EPA

		Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant à la solubilité moyenne des HCDF mesurée à 22,7°C. 

		

		



		1234678 Heptachlorodibenzofuranne

		1,4.10-3

		

		US EPA, Mackay, EPI SUITE

		Valeur mesurée à 22,7°C

		

		



		1234789 Heptachlorodibenzofuranne

		1,4.10-3

		

		US EPA 

		Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant à la solubilité moyenne des HpCDF mesurée à 22,7°C

		

		



		Octachlorodibenzofuranne

		1,2.10-3

		

		US EPA, Mackay, EPI SUITE

		Valeur mesurée à 25°C

		4,5.10-4

		Mackay –Valeur C



		* I : estimation par interpolation linéaire à partir de valeurs mesurées à plusieurs températures – C : estimation par calcul à partir de l’équation 2









Tableau 3 (suite) : Solubilité – S (mg.m-3)

		Substance

		Valeurs entre 20 et 25°C

		Valeur ajustée à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur

		Sources  - Estimation (I/C)*



		Polychlorobiphényles indicateurs

		

		

		

		

		

		



		244' Trichlorobiphényle (28)

		160

		

		Mackay

		Valeur mesurée à 25°C

		70

		Beyer – Valeur C



		22'55'' Tétrachlorobiphényle (52)

		24

		15 - 30

		CHEMFATE EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées à 25°C

		9,9

		Beyer –Valeur C



		22'455' Pentachlorobiphényle (101)

		12

		10 – 15

		CHEMFATE  EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs données ou recommandées par les trois sources. Valeur minimale de l’intervalle de variation mesurée à 24°C

		6,7

		Mackay –Valeur C



		22'344'5' Hexachlorobiphényle (138)

		1,5

		

		EPI SUITE

		Valeur mesurée à 20°C

		9,8.10-1

		Beyer –Valeur C



		22'44'55' Hexachlorobiphényle (153)

		9,7.10-1

		

		CHEMFATE EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées à 25°C

		6,8.10-1

		Mackay –Valeur C



		22'344'55' Heptachlorobiphényle (180)

		4,4.10-1

		

		US EPA 

		Valeur mesurée à 20°C

		2,8.10-1

		Beyer –Valeur C



		* I : estimation par interpolation linéaire à partir de valeurs mesurées à plusieurs températures – C : estimation par calcul à partir de l’équation 2












Tableau 3 (suite) : Solubilité – S (mg.m-3)

		Substance

		Valeurs à 20 ou 25°C

		Valeur ajustée à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur

		Sources  - Estimation (I/C)*



		Polychlorobiphényles dioxine-like

		

		

		

		

		

		



		33'44' Tétrachlorobiphényle (77)

		8,6.10-1

		5,6.10-1 - 1

		US EPA, EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées à 25°C

		3,5.10-1

		Mackay –Valeur C



		344'5 Tétrachlorobiphényle (81)

		3,1

		

		Mackay

		Valeur mesurée à 25°C

		2,0

		Mackay –Valeur I



		233'44' Pentachlorobiphényle (105)

		2,5

		1,7 – 3,4

		EPI SUITE, Mackay

		Valeur mesurée à 25°C

		1,3

		Mackay – Valeur  C



		2344'5 Pentachlorobiphényle (114)

		2,6

		

		US EPA, Mackay 

		Valeur mesurée à 20 et 25°C

		1,4

		Mackay –Valeur I



		23'44'5 Pentachlorobiphényle (118)

		2,1

		

		US EPA, Mackay

		Valeur mesurée à 25°C

		1,1

		Mackay –Valeur I 



		3344'5 Pentachlorobiphényle (126)

		8,2.10-1

		3,1.10-1 - 1,3

		Mackay

		Moyenne des valeurs mesurées à 25°C 

		5,5.10-1

		Mackay – Valeur  C



		233'44'5 Hexachlorobiphényle (156)

		7,5.10-1

		4,0.10-1 - 1,1

		US EPA, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées à 25°C. Minimum mesurée à 20°C, maximum mesurée à  25°C 

		6,6.10-1

		Mackay –Valeur I



		233'44'5' Hexachlorobiphényle (157)

		2,1.10-1

		1,2.10-1 - 3,0.10-1

		Mackay 

		Moyenne des valeurs mesurées à 25°C

		1,3.10-1

		Mackay –Valeur I



		23'44'55' Hexachlorobiphényle (167)

		8,0.10-1

		5,3.10-1 - 1,1

		Mackay

		Moyenne des valeurs mesurées à 25°C

		6,2.10-1

		Mackay –Valeur I



		33'44'55' Hexachlorobiphényle (169)

		1,3.10-1

		

		Mackay

		Valeur mesurée à 25°C

		7,6.10-2

		Mackay –Valeur I



		233'44'55' Heptachlorobiphényle (189)

		6,3.10-2

		

		Mackay

		Valeur mesurée à 25°C

		4,0.10-2

		Mackay –Valeur I



		* I : estimation par interpolation linéaire à partir de valeurs mesurées à plusieurs températures – C : estimation par calcul à partir de l’équation 2












Tableau 3 (suite) : Solubilité – S (mg.m-3)



		Substance

		Valeur ponctuelle

		Sources

		Commentaires



		Métaux et méthylmercure

		

		

		



		Arsenic

		1,5.109

		McKone et al

		Calculé à partir la solubilité de H3AsO4 à 12,5°C



		Cadmium

		1,0.109

		McKone et al

		Calculé à partir la solubilité de CdCl2 à 20°C



		Chrome

		9,4.108

		INERIS (2005) dans PSC

		Calculé à partir la solubilité de Na2Cr207 à 20°C



		Mercure inorganique 

		5,1. 107

		HSDB

		Calculé à partir la solubilité de Hg Cl2 à 20°C



		Mercure élémentaire

		56,7

		INERIS (2010) dans PSC

		Mesuré à 20°C



		Méthylmercure$

		5,2. 106

		INERIS (2010) dans PSC

		Calculé à partir la solubilité du chlorure de méthylmercure à 25°C



		Nickel

		1,1.108

		McKone et al 

		Calculé à partir la solubilité de CH3Hg Cl à 25°C



		Plomb

		2,9.104

		McKone et al

		Calculé à partir la solubilité de PbSO4 à 25°C



		Sélénium

		4,1.108

		HSDB

		Calculé à partir la solubilité de Na2SeO3 à 25°C



		Vanadium

		8,8.107

		INERIS (2012) dans PSC

		Calculé à partir la solubilité de NaVO3 à 25°C





$ : Solubilité de l’ion méthylmercure, c’est-à-dire masse maximale d’ion méthylmercure en solution dans l’eau
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[bookmark: _Toc420496061][bookmark: _Toc420496086][bookmark: _Toc420496105]Pression de vapeur

La pression de vapeur (Pvap) est la pression exercée par la phase gazeuse d’un corps en équilibre avec la phase liquide ou la phase solide (c’est-à-dire lorsque les proportions relatives de gaz et de liquide ou de gaz et de solide ne varient pas). On l’appelle aussi pression de vapeur saturante.

Elle a les dimensions suivantes : M.L-1.T-2. La pression de vapeur s’exprime couramment en pascals (Pa), en millimètres de mercure (mm Hg) ou en atmosphère (atm) : 1 atm = 760 mm Hg = 1,013.105 Pa.

La température a un effet sensible sur la pression de vapeur d’une substance.

Ce paramètre est utilisé dans les modules relatifs aux végétaux, dans les modules relatifs aux émissions de polluants du sol ou de la nappe vers l’air, ainsi que dans Par_Subst et Par_Emission, pour calculer la fraction de polluant dans l’air sous forme gazeuse. Il est aussi utilisé dans les modules Conc_gaz_air_exterieur, Conc_gaz_air_interieur_J_E, Conc_gaz_air_interieur_Volasoil et Par_Sol pour calculer la concentration maximale de polluant dans l’air du sol. Selon les modules, les paramètres employés sont  la pression de vapeur à température du sol (Pvap_Ts), la pression de vapeur à température ambiante (Pvap_Ta) ou la pression de vapeur à la température de l’air intérieur (Pvap_Ta_int). 

Pour les polluants dont la température de fusion est supérieure à la température ambiante, on distingue la pression de vapeur à l’état solide et la pression de vapeur à l’état liquide (cf. section 3.3). Dans ce document, les valeurs données sont celles correspondant à l’état solide des composés. Lorsque les valeurs relevées dans la littérature correspondent à l’état liquide, elles sont converties en les multipliant par le ratio de fugacité calculé à la température de mesure ou d’estimation.

Comme pour la solubilité, il est apparu que certaines des données de mesure affichées dans EPI SUITE, en tant que pression de vapeur en phase solide, correspondent en fait à la pression de vapeur des composés en phase liquide. Pour d’autres substances, la nature de la donnée reportée n’est pas claire. Les données pour lesquelles il y a un doute sur l’état de la substance auquel elles se rapportent n’ont pas été prises en compte. 

La mesure de la pression de vapeur des substances faiblement volatiles peut être délicate et les valeurs obtenues incertaines. Pour certains polychlorobiphényles, aucune valeur issue de mesure directe n’a été trouvée. Les données reportées sont alors issues de valeurs calculées, à partir d’une relation de corrélation basée sur le temps de rétention en chromatographie en phase gazeuse. Dans le tableau 4, ces valeurs sont dites estimées. En revanche, les relations de type QSAR (Quantitative Structure Activity Relationships), basées sur des descripteurs moléculaires, n’ont pas été utilisées. 

Le tableau donne les pressions de vapeur des composés mesurées à 20 ou 25°C. En fonction des données disponibles dans la bibliographie consultée, des valeurs sont également calculées pour une température de 12,5°C (température prédéfinie pour les milieux extérieurs dans MODUL’ERS) et une température de 20°C (température prédéfinie pour l’air intérieur dans MODUL’ERS). Toutefois, dans les cases « Value », « Min » et « Max » des paramètres Pvap_Ts, Pvap_Ta et Pvap_Ta_int, seules les valeurs avant ajustement sont reportées. Les valeurs ajustées en fonction de la température sont données à titre d’information dans la case « Comment » des paramètres concernés. 

Ces valeurs ajustées ont été calculées par interpolation linéaire entre les valeurs reportées par un même auteur à plusieurs températures, ou bien, par calcul à partir de la valeur ponctuelle donnée entre 20 et 25°C, de l’enthalpie de sublimation ou d’évaporation (selon que les valeurs d’enthalpie relevées se rapportent à l’état solide ou liquide[footnoteRef:1] du composé) et de la relation adaptée de l’équation de Van’t Hoff (Beyer et al, 2002 ; Mackay et al, 2006) : [1:  Dans ce dernier cas, l’équation 3 a été appliquée à la pression de vapeur à l’état liquide, calculée par le rapport de la pression de vapeur donnée à l’état solide et le ratio de fugacité à 20 ou 25°C. La pression de vapeur à l’état solide, ajustée à la température d’intérêt a ensuite été recalculée en utilisant le ratio de fugacité à la même température.] 




                                 	Équation 3



ou  	Équation 4

avec   P(T2) : pression de vapeur du composé à la température T2,

  P(T1) : pression de vapeur du composé à la température T1,

  Hsub/évap : enthalpie de sublimation/évaporation du composé,

  Usub/évap : variation d’énergie interne lors du changement de phase,

  R : constante des gaz parfaits.

Pour les substances pour lesquelles aucune valeur ajustée n’est présentée, faute de donnée relevée pour l’enthalpie de sublimation ou d’évaporation, les utilisateurs de MODUL’ERS peuvent consulter le manuel de Mackay et al (2006), qui présente généralement pour chaque substance des relations donnant la pression de vapeur en fonction de la température. Il convient toutefois d’être prudent quant à l’utilisation de ces relations, qui, de l’une à l’autre, peuvent donner des valeurs très différentes.

Pour les métaux, la pression de vapeur est considérée comme nulle, sauf pour le mercure et ses composés.

Le tableau suivant donne les valeurs obtenues, exprimées en pascals et les sources de données utilisées.
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[bookmark: _Ref413060351][bookmark: _Toc420401509]Tableau 4 : Pression de vapeur – Pvap (Pa)

		Substance

		Valeurs à 25°C

		Valeurs ajustées



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur à 12,5°C

		Valeur à 20°C

		Sources  - Estimation (I/C) *



		Hydrocarbures Aromatiques Polycycliques

		

		

		

		

		

		

		



		Naphtalène

		11,0

		

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay, PSC

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées et recommandées par les trois sources

		3,1

		7,6

		Mackay - Valeurs I et C à 12, 5°C. Valeur I à 20°C



		Fluoranthène

		1,2.10-3

		

		EPI SUITE, Mackay

		Valeur mesurée 

		3,4.10-4

		7,3.10-4

		Mackay – Valeurs  I 



		Benzo(a)pyrène

		7,2.10-7

		

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées et  recommandées par les trois sources

		8,2.10-8

		3,0.10-7

		Beyer – Valeur C



		Composés Organiques Volatils

		

		

		

		

		

		

		



		Benzène

		1,26.104

		

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeur mesurée 

		7,0.103

		1,0.104

		Mackay - Moyenne des valeurs I



		Chlorure de vinyle

		3,8.105

		

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay



		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées et recommandées par les trois sources

		2,8.105

		3,4.105

		Mackay – Valeur C



		Trichloroéthylène

		9,4.103

		

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées et recommandées par les trois sources

		5,2.103

		7,3.103

		Mackay - Valeur C à 12,5°C, valeur I à 20°C



		Tétrachloroéthylène

		2,45.103

		

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées et recommandées par les trois sources

		1,2.103

		1,9.103

		Mackay - Valeurs C et I 





* I : estimation par interpolation linéaire à partir de valeurs mesurées à plusieurs températures – C : estimation par calcul à partir des équations 3 ou 4


Tableau 4 (suite) : Pression de vapeur – Pvap (Pa)

		Substance

		Valeur à 25°C

		Valeurs ajustées



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur à 12,5°C

		Valeur à 20°C

		Sources  - Estimation (I/C) *



		Dioxines

		

		

		

		

		

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzodioxine

		2,0.10-7

		

		US EPA, EPI SUITE, Mackay

		Valeur mesurée 

		2,2.10-8

		8,5.10-8

		Mackay - Valeurs C 



		12378 Pentachlorodibenzodioxine

		5,8.10-8

		

		US EPA, EPI SUITE, Mackay

		Valeur estimée 

		5,1.10-9

		2,2.10-8

		Mackay – Valeurs C 



		123478 Hexachlorodibenzodioxine

		5,1.10-9

		

		US EPA, Mackay

		Valeur estimée 

		4,2.10-10

		1,9.10-9

		Mackay – Valeur C



		123678 Hexachlorodibenzodioxine

		4,8.10-9

		

		US EPA, EPI SUITE

		Valeur estimée 

		4,1.10-10

		1,8.10-9

		Mackay – Valeur C



		123789 Hexachlorodibenzodioxine

		6,5.10-9

		

		US EPA, Mackay

		Valeur estimée 

		5,2.10-10

		2,4.10-9

		Mackay – Valeur C



		1234678 Heptachlorodibenzodioxine

		7,5.10-10

		

		US EPA, EPI SUITE, Mackay

		Valeur estimée 

		5,3.10-11

		2,7.10-10

		Mackay – Valeur C



		Octachlorodibenzodioxine

		1,1.10-10

		

		US EPA, EPI SUITE, Mackay

		Valeur mesurée 

		7,6.10-12

		3,9.10-11

		Mackay – Valeur C





* I : estimation par interpolation linéaire à partir de valeurs mesurées à plusieurs températures – C : estimation par calcul à partir des équations 3 ou 4






Tableau 4 (suite) : Pression de vapeur – Pvap (Pa)

		Substance

		Valeur à 25°C

		Valeurs ajustées



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur à 12,5°C

		Valeur à 20°C

		Sources  - Estimation (I/C) *



		Furannes

		

		

		

		

		

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzofuranne

		2,0.10-6

		

		US EPA, Mackay 

		Valeur estimée 



		2,4.10-7

		8,8.10-7

		Mackay - Valeurs C 



		12378 Pentachlorodibenzofuranne

		2,3.10-7

		

		US EPA, EPI SUITE, Mackay

		Valeur estimée 



		2,3.10-8

		9,4.10-8

		Mackay – Valeurs C 



		23478 Pentachlorodibenzofuranne

		3,5.10-7

		

		US EPA, EPI SUITE, Mackay

		Valeur estimée 



		3,5.10-8

		1,4.10-7

		Mackay – Valeur C



		123478 Hexachlorodibenzofuranne

		3,2.10-8

		

		US EPA, Mackay

		Valeur estimée 

		2,8.10-9

		1,2.10-8

		Mackay – Valeur C



		123678 Hexachlorodibenzofuranne

		2,9.10-8

		

		US EPA, Mackay

		Valeur estimée 

		2,6.10-9

		1,1.10-8

		Mackay – Valeur C



		123789 Hexachlorodibenzofuranne

		3,7.10-8

		

		US EPA 

		Pas de valeur – Moyenne des valeurs  estimées pour les autres HCDF

		

		

		



		234678 Hexachlorodibenzofuranne

		2,7.10-8

		

		US EPA, Mackay

		Valeur estimée 

		2,4.10-9

		1,0.10-8

		Mackay – Valeur C



		1234678 Heptachlorodibenzofuranne

		4,7.10-9

		

		US EPA, EPI SUITE, Mackay

		Valeur estimée 



		3,7.10-10

		1,7.10-9

		Mackay – Valeur C



		1234789 Heptachlorodibenzofuranne

		1,4.10-8

		

		US EPA

		Valeur estimée 

		1,1.10-9

		5,3.10-9

		Mackay – Valeur C



		Octachlorodibenzofuranne

		5,0.10-10

		

		US EPA, EPI SUITE, Mackay

		Valeur mesurée 

		3,6.10-11

		1,8.10-10

		Mackay – Valeur C





* I : estimation par interpolation linéaire à partir de valeurs mesurées à plusieurs températures – C : estimation par calcul à partir des équations 3 ou 4




Tableau 4 (suite) : Pression de vapeur – Pvap (Pa)

		Substance

		Valeur à 20 ou  25°C

		Valeurs ajustées



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur à 12,5°C

		Valeur à 20°C

		Sources  - Estimation (I/C) *



		Polychlorobiphényles indicateurs

		

		

		

		

		

		

		



		244' Trichlorobiphényle (28)

		1,6.10-2

		1,3.10-2  - 2,1.10-2

		Mackay

		Moyenne des valeurs mesurées à 25°C 

		2,9.10-3

		8,3.10-3

		Beyer  - Valeurs C 



		22'55'' Tétrachlorobiphényle (52)

		4,9.10-3

		

		Mackay

		Valeur recommandée à 25°C

		8,3.10-4

		2,5.10-3

		Beyer  - Valeurs C



		22'455' Pentachlorobiphényle (101)

		1,1.10-3

		

		Mackay

		Valeur recommandée à 25°C

		1,7.10-4

		5,3.10-4

		Beyer  - Valeurs C



		22'344'5' Hexachlorobiphényle (138)

		6,4.10-5

		3,7.10-5  - 9,1.10-5

		Mackay

		Moyenne des deux valeurs mesurées à 20°C

		1,9.10-5

		

		Mackay – Valeur C



		22'44'55' Hexachlorobiphényle (153)

		1,2.10-4

		

		Mackay

		Valeur recommandée à 25°C

		1,7.10-5

		5,6.10-5

		Mackay – Valeur C



		22'344'55' Heptachlorobiphényle (180)

		3,6.10-6

		

		US EPA

		Valeur mesurée  à 20°C 

		1,0.10-6

		

		Mackay – Valeur C





* I : estimation par interpolation linéaire à partir de valeurs mesurées à plusieurs températures – C : estimation par calcul à partir des équations 3 ou 4


Tableau 4 (suite) : Pression de vapeur – Pvap (Pa)

		Substance

		Valeur à 20 ou 25°C

		Valeurs ajustées



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur à 12,5°C

		Valeur à 20°C

		Sources  - Estimation (I/C) *



		33'44' Tétrachlorobiphényle (77)

		5,9.10-5

		

		US EPA, Mackay 

		Valeur ponctuelle  égale à la moyenne des valeurs mesurées à 25°C et recommandées par les deux sources

		8,3.10-6

		2,8.10-5

		Beyer - Valeurs C



		344'5 Tétrachlorobiphényle (81)

		9,7.10-5

		7,4.10-5 -1,1.10-4

		US EPA, Mackay

		Valeur ponctuelle  égale à la moyenne de valeurs estimées à 25°C

		

		

		



		233'44' Pentachlorobiphényle (105)

		8,2.10-5

		

		Mackay

		Valeur mesurée à 20°C

		2,5.10-5

		

		Beyer - Valeurs C



		2344'5 Pentachlorobiphényle (114)

		5,6.10-5

		

		US EPA, Mackay

		Valeur mesurée à 20°C

		

		

		Beyer - Valeurs C



		23'44'5 Pentachlorobiphényle (118)

		4,5.10-5

		

		Mackay 

		Valeur mesurée à 20°C 

		1,4.10-5

		

		Beyer - Valeurs C



		3344'5 Pentachlorobiphényle (126)

		9,7.10-6

		

		Mackay

		Valeur mesurée à 20°C

		2,8.10-6

		

		Beyer - Valeurs C



		233'44'5 Hexachlorobiphényle (156)

		2,4.10-5

		1,4.10-5 -6,9.10-5

		US EPA, Mackay

		Valeur ponctuelle  égale à la moyenne de valeurs estimées à 25°C

		

		

		



		233'44'5' Hexachlorobiphényle (157)

		6,9.10-6

		

		US EPA, Mackay

		Valeur ponctuelle  égale à la moyenne de valeurs estimées à 25°C

		

		

		



		23'44'55' Hexachlorobiphényle (167)

		2,4.10-5

		1,9.10-5 -2,6.10-5

		US EPA, Mackay

		Valeur ponctuelle  égale à la moyenne de valeurs estimées à 25°C

		

		

		



		33'44'55' Hexachlorobiphényle (169)

		3,9.10-6

		1,1.10-6 -8,8.10-6

		Mackay

		Valeur ponctuelle  égale à la moyenne de valeurs estimées à 25°C

		

		

		



		233'44'55' Heptachlorobiphényle (189)

		2,2.10-6

		1,1.10-6 -5,8.10-6

		US EPA, Mackay

		Valeur ponctuelle  égale à la moyenne de valeurs estimées à 25°C

		

		

		





* I : estimation par interpolation linéaire à partir de valeurs mesurées à plusieurs températures – C : estimation par calcul à partir des équations 3 ou 4


Tableau 4 (suite) : Pression de vapeur – Pvap (Pa)

		Substance

		Valeur ponctuelle

		Sources

		Commentaires



		Métaux et méthylmercure

		

		

		



		Mercure inorganique

		9,0. 10-3

		INERIS (2010), UE (2004)

		Valeur pour le chlorure de mercure, mesurée à 20°C



		Mercure élémentaire

		2,6. 10-1

		CHEMFATE, EPI SUITE, UE (2005)

		Valeur mesurée à 25°C



		Méthylmercure

		1,8

		INERIS (2010) 

		Valeur pour le méthylmercure, mesurée à 25°C
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La Loi de Henry énonce qu’à température constante et à saturation, la quantité  de gaz dissous dans un liquide  est proportionnelle à la pression partielle qu'exerce ce gaz sur le liquide.

D’après cette loi, on peut écrire :



                                                                                         Équation 5

avec  H : constante de Henry (Pa.m3.mol-1),

 Pvap : pression de vapeur (Pa),

 M : masse molaire (g.mol-1),

 S : solubilité (g.m-3).

Sous forme adimensionnelle, la constante de Henry correspond au ratio de la concentration d’une substance dans l’air sur la concentration de cette substance dans l’eau à l’équilibre :





avec  H’ : constante de Henry sous forme adimentionnelle (-),

 R : constante des gaz parfaits (8,3143 Pa.m3. K-1. mol-1),

 M : masse molaire (g.mol-1),

 T : température ambiante (K),

 Ce  : concentration de polluant dans l’eau (mg.m-3),

 Cas : concentration de polluant dans l’air (mg.m-3).



La constante de Henry dépend de la température, puisque cette dernière influe sur la pression de vapeur et la solubilité.

Ce paramètre est utilisé dans les modules Sol, Eau souterraines, Eaux superficielles,  Conc_gaz_air_exterieur, Conc_gaz_air_interieur_J_E, Conc_gaz_ air_interieur_Volasoil et les modules relatifs aux végétaux. Il permet  d’estimer le coefficient de bioconcentration air-plante, de calculer le coefficient de transfert de masse du polluant entre les milieux « eaux superficielles » et « air »  de calculer les coefficients de diffusion multiple dans les couches de sol et la concentration dans l’air et l’eau du sol. Selon les modules, les paramètres employés sont la constante de Henry à température du sol (H_Ts) ou la constante de Henry à température ambiante (H_Ta).

En présence de plusieurs valeurs mesurées cohérentes entre elles, la valeur ponctuelle à 20 ou 25°C a été définie comme la moyenne des valeurs mesurées et relevées dans ces sources.  Dans le cas de valeurs mesurées très variables ou en l’absence de valeurs mesurées, la valeur ponctuelle a été définie à partir de l’équation 5 et des valeurs de masse molaire, de solubilité et de pression de vapeur fournies dans les tableaux 1,3 et 4. Les intervalles de variation présentés couvrent l’étendue des valeurs mesurées et des valeurs calculées (en l’absence de données mesurées ou en présence d’un nombre réduit de valeurs mesurées), avec les pressions de vapeur et les solubilités minimales et maximales données pour chaque substance. Lorsqu’une substance s’est vue affectée la solubilité ou la pression de vapeur des congénères du même groupe, en l’absence de valeurs spécifiques pour cette substance, l’intervalle de valeurs de la constante de Henry de cette substance intègre également les valeurs calculées, pour les congénères de ce groupe.

En fonction des données disponibles dans la bibliographie consultée, des valeurs sont également calculées pour une température de 12,5°C (température prédéfinie pour les milieux extérieurs dans MODUL’ERS). Toutefois, dans les cases « Value », « Min » et « Max » des paramètres H_Ts et H_Ta, seules les valeurs avant ajustement sont reportées. Les valeurs pour une température de 12,5°C sont données à titre d’information dans la case « Comment » des paramètres concernés. 

Ces valeurs ont été calculées, soit par interpolation linéaire entre les valeurs reportées par un même auteur à plusieurs températures, soit en utilisant les valeurs  de pression de vapeur et de solubilité précédemment estimées à 12,5°C, soit à partir de la relation adaptée de l’équation de Van’t Hoff (Beyer et al, 2002 ; Mackay et al, 2006) :



                               	  Équation 6



ou  	Équation 7



avec   H(T2) : constante de Henry du composé à la température T2,

  H(T1) : constante de Henry du composé à la température T1,

 Hae : variation d’enthalpie correspondant au passage du composé du  milieu aqueux à l’atmosphère,

 Uae: variation d’énergie interne correspondant au passage du composé du milieu aqueux à l’atmosphère,

 R : constante des gaz parfaits.

En l’absence de valeur spécifique pour Hae,  Hae a été estimée par : Hévap - Hsol, 

avec  Hévap: enthalpie d’évaporation 

et       Hsol : enthalpie de solubilisation.



Pour les substances pour lesquelles aucune valeur ajustée n’est présentée, les utilisateurs de MODUL’ERS peuvent consulter le manuel de Mackay et al (2006), qui présente généralement pour chaque substance des relations donnant la constante de Henry en fonction de la température. Toutefois, ces relations, peuvent donner de l’une à l’autre des valeurs très différentes. Une autre approche consiste à estimer la constante de Henry à 12,5°C à partir des valeurs de pressions de valeurs données à 25°C et 12,5°C dans le tableau 4 :



	Équation 8

Cette approximation est basée sur le fait que la solubilité de la substance (ou plus exactement son coefficient d’activité dans l’eau) varie, avec la température, de manière relativement faible par rapport à la pression de vapeur (Smith, 2007). Par rapport aux valeurs obtenues avec l’équation 6, cette approche donne des résultats le plus souvent inférieurs (valeurs de 4 fois inférieures à deux fois supérieures selon les substances). Il convient donc d’être prudent dans l’utilisation de ces valeurs.

Le tableau suivant donne les valeurs obtenues, exprimées en pascals.mètre cube par mole et les sources de données utilisées.
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[bookmark: _Toc420401510]Tableau 5 : Constante de Henry – H (Pa.m3.mol-1)

		Substance

		Valeurs à 25°C

		Valeur ajustée à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur

		Sources  - Estimation (I/C) *



		Hydrocarbures Aromatiques Polycycliques

		

		

		

		

		

		



		Naphtalène

		48

		

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées : valeur proche de la valeur calculée 

		19

		Mackay - Valeur I 



		Fluoranthène

		1,0

		6,5.10-1 - 2,0

		EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées. Valeurs mesurées et calculées cohérentes

		3,6.10-1

		Mackay – Valeur  I 



		Benzo(a)pyrène

		5,3.10-2

		4,6.10-2 - 1,1.10-1

		EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées. Valeurs minimale et maximale calculées par l’Eq. 5. Valeurs mesurées et calculées cohérentes

		2,5.10-2

		Mackay – Valeur  I



		Composés Organiques Volatils

		

		

		

		

		

		



		Benzène

		5,6.102

		4,8.102 -  6,4.102

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées et recommandées par les trois sources

		3,3.102

		Mackay - Moyenne des valeurs I



		Chlorure de vinyle

		2,8.103

		

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay



		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées et recommandées par les trois sources

		1,6.103

		Mackay - Moyenne des valeurs I



		Trichloroéthylène

		1,0.103

		

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées et recommandées par les trois sources

		5,5.102

		Mackay - Moyenne des valeurs I



		Tétrachloroéthylène

		1,8.103

		

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées et recommandées par les trois sources

		8,1.102

		Mackay - Moyenne des valeurs I





* I : estimation par interpolation linéaire à partir de valeurs mesurées à plusieurs températures – C : estimation par calcul à partir de l’équation 6


Tableau 5 (suite) : Constante de Henry – H (Pa.m3.mol-1)

		Substance

		Valeur à 20 ou 25°C

		Valeur à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Commentaires

		Valeur

		Commentaires



		Dioxines

		

		

		

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzodioxine

		3,3

		3,3 – 5,1

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec S et Pvap à 25°C. Valeur maximale issue d’EPI SUITE

		9,2.10-1

		Valeur calculée par l’Eq. 7  et U donnée par Beyer 



		12378 Pentachlorodibenzodioxine

		6,8.10-2

		6,8.10-2- 1,8.10-1

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec Pvap ajustée à 20°C. Valeur maximale calculée avec Pvap non ajustée

		2,6.10-2

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec S et Pvap à 12,5°C.



		123478 Hexachlorodibenzodioxine

		3,8.10-1

		3,3.10-1- 4,5.10-1

		Valeurs calculées par l’Eq. 5 avec S et Pvap à 25°C 

		6,8.10-2

		Valeur calculée par l’Eq. 6  et H issue de Mackay 



		123678 Hexachlorodibenzodioxine

		4,3.10-1

		3,3.10-1- 4,5.10-1

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec S et Pvap à 25°C. Valeurs minimale et maximale du groupe des HCDD 

		

		



		123789 Hexachlorodibenzodioxine

		5,8.10-1

		3,3.10-1- 5,8.10-1

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec S et Pvap à 25°C. Valeur minimale du groupe des HCDD

		

		



		1234678 Heptachlorodibenzodioxine

		4,7.10-2

		4,7.10-2- 1,3.10-1

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec P ajustée à 20°C. Valeur maximale calculée avec Pvap non ajustée (comme dans Mackay et al, 2006)

		7,1.10-3

		Valeur calculée par l’Eq. 6  et H issue de Mackay



		Octachlorodibenzodioxine

		6,8.10-1

		1,3.10-1- 6,8.10-1

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec S et Pvap à 25°C

		1,8.10-1

		Valeur calculée par l’Eq. 6  et H issue de Mackay










Tableau 5 (suite) : Constante de Henry – H (Pa.m3.mol-1)

		Substance

		Valeur à 25°C

		Valeur à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Commentaires

		Valeur

		Commentaires



		Furannes

		

		

		

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzofuranne

		1,0

		8,8.10-1 – 1,7

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec Pvap ajustée à 22,7°C. Valeurs minimale et maximale données à 25°C.  Valeur maximale issue de Mackay et EPISUITE

		

		



		12378 Pentachlorodibenzofuranne

		2,2.10-1

		2,2.10-1 -  5,0.10-1

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec Pvap ajustée à 22,7°C. Valeur maximale issue du groupe des PCDD

		

		



		23478 Pentachlorodibenzofuranne

		3,3.10-1

		3,3.10-1- 5,0.10-1

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec Pvap ajustée à 22,7°C. Valeur maximale calculée avec Pvap non ajustée

		

		



		123478 Hexachlorodibenzofuranne

		9,4.10-1

		9,4.10-1- 1,5

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec Pvap ajustée à 22,7°C. Valeur maximale calculée avec Pvap non ajustée

		

		



		123678 Hexachlorodibenzofuranne

		4,0.10-1

		4,0.10-1- 6,2.10-1

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec Pvap ajustée à 22,7°C. Valeur maximale calculée avec Pvap non ajustée

		

		



		123789 Hexachlorodibenzofuranne

		1,1

		4,0.10-1- 1,5

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec S à 22,7°C et Pvap à 25°C . Valeurs minimale et maximale issues du groupe des HCDD

		

		



		234678 Hexachlorodibenzofuranne

		5,0.10-1

		4,0.10-1- 1,5

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec Pvap ajustée à 22,7°C. Valeurs minimale et maximale issues du groupe des HCDD

		

		



		1234678 Heptachlorodibenzofuranne

		9,0.10-1

		9,0.10-1- 1,4

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec Pvap ajustée à 22,7°C. Valeur maximale calculée avec Pvap non ajustée

		

		



		1234789 Heptachlorodibenzofuranne

		2,6

		9,0.10-1- 4,2

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec Pvap ajustée à 22,7°C. Valeur maximale calculée avec Pvap non ajustée. Valeur minimale issue du groupe des HpCDD

		

		



		Octachlorodibenzofuranne

		1,9.10-1

		

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec S et Pvap à 25°C

		3,5.10-2

		Valeur calculée par l’Eq. 6  et H issue de Mackay








Tableau 5 (suite) : Constante de Henry – H (Pa.m3.mol-1)

		Substance

		Valeurs à 20 ou 25°C

		Valeur à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur

		Sources  - Estimation (I/C) *



		Polychlorobiphényles indicateurs

		

		

		

		

		

		



		244' Trichlorobiphényle (28)

		25

		20 - 36

		EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées à 25°C. 

		11

		Mackay - Valeur I 



		22'55'' Tétrachlorobiphényle (52)

		27

		25 - 94

		EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées à 25°C.

		16

		Mackay - Valeur I 



		22'455' Pentachlorobiphényle (101)

		30

		9,1 -43

		EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées à 25°C.

		17

		Mackay – Valeur  C



		22'344'5' Hexachlorobiphényle (138)

		15

		2,1 - 69

		EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec S et Pvap à 20°C. Minimum et maximum : valeurs mesurées à 25°C

		5,9

		Mackay – Valeur  C



		22'44'55' Hexachlorobiphényle (153)

		44

		2,3 - 54

		EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec S et Pvap à 25°C. Minimum et maximum : valeurs mesurées à 25°C

		13

		Mackay – Valeur  C



		22'344'55' Heptachlorobiphényle (180)

		3,3

		1,0 - 37

		EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec S et Pvap à 20°C. Minimum et maximum : valeurs mesurées à 25°C

		6,8.10-1

		Mackay – Valeur  C





* I : estimation par interpolation linéaire à partir de valeurs mesurées à plusieurs températures – C : estimation par calcul à partir de l’équation 6


Tableau 5 (suite) : Constante de Henry – H (Pa.m3.mol-1)

		Substance

		Valeurs à 20 ou 25°C

		Valeur à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur

		Sources  - Estimation (I/C) *



		Polychlorobiphényles dioxine-like

		

		

		

		

		

		



		33'44' Tétrachlorobiphényle (77)

		14

		9,5 - 30

		Mackay

		Valeurs à 25 °C. Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées. Minimum : valeur mesurée, maximum : valeur calculée par l’Eq. 5 avec  la valeur minimale de S.

		7,8

		Mackay - Valeur I 



		344'5 Tétrachlorobiphényle (81)

		9,1

		6,9 – 25,8

		Mackay

		Valeurs minimale et ponctuelle calculées par l’Eq. 5 avec S et Pvap à 25°C. Maximum : valeur mesurée à 11°C et corrigée à 25°C

		4,8

		Mackay - Valeur C 



		233'44' Pentachlorobiphényle (105)

		34

		17 - 34

		Mackay

		Valeurs à 25 °C. Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées. Minimum : valeur calculée par l’Eq. 5 avec  la valeur maximale de S.

		8,9

		Mackay - Valeur I



		2344'5 Pentachlorobiphényle (114)

		7,0

		

		US EPA - Mackay

		Valeur ponctuelle mesurée à 20°C,  égale à la valeur calculée par l’Eq. 5 avec S et Pvap à 20°C

		3,7

		Mackay – Valeur  C



		23'44'5 Pentachlorobiphényle (118)

		9,1

		8,6 - 36

		US EPA - Mackay

		Valeur ponctuelle calculée par l’Eq. 5 avec S et Pvap à 20°C. Minimum : valeur mesurée à 20°C, maximum : valeur mesurée à 25°C

		5,2

		Mackay – Valeur  C



		3344'5 Pentachlorobiphényle (126)

		21

		2,8 - 21

		Mackay

		Valeurs à 25 °C. Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs mesurées. Minimum : valeur calculée par l’Eq. 5 avec  la valeur maximale de S.

		3,9

		Mackay - Valeur I



		233'44'5 Hexachlorobiphényle (156)

		88

		4,5 - 88

		US EPA - Mackay

		Valeurs à 25 °C. Valeur ponctuelle : valeur mesurée. Minimum : valeur calculée par l’Eq. 5, à 25°C avec  la valeur maximale de S.

		12

		Mackay – Valeur  C



		233'44'5' Hexachlorobiphényle (157)

		59

		8,4 - 59

		US EPA - Mackay

		Valeurs à 25 °C. Valeur ponctuelle : valeur mesurée. Minimum : valeur calculée par l’Eq. 5, avec  la valeur maximale de S.

		5,8

		Mackay – Valeur  C













Tableau 5 (suite) : Constante de Henry – H (Pa.m3.mol-1)

		Substance

		Valeurs à 20 ou 25°C

		Valeur à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur

		Sources  - Estimation (I/C) *



		23'44'55' Hexachlorobiphényle (167)

		11

		6,4 - 39

		Mackay

		Valeurs à 25 °C.  Valeurs minimale et ponctuelle calculées par l’Eq. 5 avec S et Pvap. Maximum : valeur mesurée à 11°C et corrigée à 25°C

		1,6

		Mackay – Valeur  C



		33'44'55' Hexachlorobiphényle (169)

		11

		3,1 - 24

		Mackay

		Valeurs à 25 °C. Valeurs minimale et ponctuelle calculées par l’Eq. 5 avec S et Pvap. Maximum : valeur mesurée à 11°C et corrigée à 25°C

		5,9

		Mackay – Valeur  C



		233'44'55' Heptachlorobiphényle (189)

		14

		6,8 - 36

		

		Valeurs calculée par l’Eq. 5 avec S et Pvap à 25°C

		2,7

		Mackay – Valeur  C





* I : estimation par interpolation linéaire à partir de valeurs mesurées à plusieurs températures – C : estimation par calcul à partir de l’équation 6







		Substance

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires



		Métaux et méthylmercure

		

		

		

		



		Mercure élémentaire

		7,2. 102

		7,2. 102 – 7,8. 102

		INERIS (2010), US EPA (1997)

		Valeur ponctuelle définie à 20°C. Minimum et maximum définis entre 20 et 25°C



		Mercure inorganique (Hg II)

		5,4. 10-5

		3,6. 10-5 – 7,2. 10-5

		INERIS (2010), US EPA (1997)

		Valeurs pour le chlorure de mercure. Valeur ponctuelle définie à 20°C. Minimum et maximum définis entre 20 et 25°C



		Méthylmercure

		5,7. 10-2

		4,6. 10-2 – 6,6. 10-2

		INERIS (2010), US EPA (1997)

		Valeurs pour le chlorure de méthylmercure, définies à 25°C
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Le coefficient de partage octanol-eau(Kow) est le rapport  de la concentration dans l’octanol et de la concentration dans l’eau d’une substance à l’équilibre entre ces deux phases.

Il a les dimensions suivantes : M.L-3 octanol. (M.L-3 eau)-1.

Ce paramètre est défini dans les modules relatifs aux végétaux et aux animaux terrestres de MODUL’ERS, ainsi que dans le module Par_Subst. En l’absence de valeurs spécifiques, il permet, pour les composés hydrophobes, d’estimer les facteurs de bioconcentration air-plante, sol-plante, eau du sol-plante et le facteur de bioconcentration dans la graisse animale. 

Dans MODUL’ERS, l’utilisateur peut définir au choix le Kow ou le log Kow.

Mackay et al (2006) indiquent que des mesures précises peuvent être obtenues pour des valeurs de Kow allant jusqu’à 107 (log Kow = 7) et que les valeurs supérieures à 108 (log Kow > 8) doivent être considérées avec « extrême précaution ». De fait, les valeurs mesurées sont parfois très dispersées (allant presque jusqu’à 2 unités logarithmiques de variation). 

Les valeurs ont été définies à partir des sources décrites en section 2. Dans Mackay et al (2006), les valeurs recommandées pour le log Kow ne correspondent pas toujours à une des valeurs de mesure listées. Mais la recommandation de cette source bibliographique a été prise en compte, puisqu’elle s’appuie bien sur un travail de revue critique des différentes mesures, analysées, au regard des valeurs obtenues pour les autres congénères ou substances homologues. Si cette source ne recommande pas de valeur spécifique pour un congénère, c’est l’intervalle recommandé pour l’ensemble des congénères ayant le même nombre d’atomes de chlore, qui a été relevé.

Le tableau suivant donne les valeurs des log Kow  mesurés entre 20 et 25°C. Comme les paramètres précédemment traités, le coefficient de partage octanol-eau dépend de la température. Grâce à la relation modifiée de Van’t Hoff  (Beyer et al, 2002 ; Mackay et al, 2006) et aux données de variation d’enthalpie ou d’énergie interne accompagnant le transfert de l’octanol vers l’eau, le coefficient de partage octanol-eau peut être ajusté par calcul à 12,5°C (température prédéfinie pour les milieux extérieurs dans MODUL’ERS) :



                                Équation 9

avec   Kow(T2) : coefficient de partage octanol-eau du composé à la température T2,

Kow(T1) : coefficient de partage octanol-eau du composé à la température T1,

How : variation d’enthalpie correspondant au passage du composé de la phase octanol à la phase aqueuse,

R : constante des gaz parfaits.



Toutefois, les données nécessaires à ce calcul n’ont pu être collectées que pour quelques substances. Par ailleurs, à partir des valeurs calculées pour ces substances, on observe qu’une diminution de température d’une dizaine de degrés a un impact limité sur la valeur du log Kow, avec parfois une variation du log Kow du même ordre de grandeur que l’incertitude sur la valeur définie à 20 ou 25°C. Ces valeurs ajustées sont données à titre indicatif dans le tableau suivant, mais ne sont pas reportées dans MODUL’ERS.
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[bookmark: _Toc420401511]Tableau 6 : Constante de partage octanol-eau – log Kow (-)

		Substance

		Valeur à 25°C

		Valeur ajustée à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur

		Commentaires



		Hydrocarbures Aromatiques Polycycliques

		

		

		

		

		

		



		Naphtalène

		3,4

		3,3 – 3,7

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay, PSC

				Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées par les quatre sources







		3,5

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer 



		Fluoranthène

		5,2

		

		EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des deux valeurs recommandées 

		5,4

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer



		Benzo(a)pyrène

		6,0

		

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées par les trois sources

		6,2

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer



		Composés Organiques Volatils

		

		

		

		

		

		



		Benzène

		2,1

		

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay, PSC

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées  par les quatre sources

		2,1

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Mackay



		Chlorure de vinyle

		1,5

		1,4 – 1,6

		Mackay, PSC

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des deux valeurs recommandées 

		

		



		Trichloroéthylène

		2,4

		2,3 –  2,5

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay, PSC

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées par les quatre sources

		2,4

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Mackay



		Tétrachloroéthylène

		3,1

		2,5 –  3,4

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay, PSC

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées par les quatre sources

		3,1

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Mackay



		











Tableau 6 (suite) : Constante de partage octanol-eau – log Kow (-)

		Substance

		Valeur à 25°C

		Valeur ajustée à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur

		Commentaires



		Dioxines

		

		

		

		

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzodioxine

		6,8

		

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		

		6,9

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer



		12378 Pentachlorodibenzodioxine

		6,6

		

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		

		

		



		123478 Hexachlorodibenzodioxine

		7,8

		

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		

		7,6

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer



		123678 Hexachlorodibenzodioxine

		7,3

		

		US EPA 

		Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant au log Kow  moyen des HCDD 

		

		



		123789 Hexachlorodibenzodioxine

		7,3

		

		US EPA 

		Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant au log Kow  moyen des HCDD

		

		



		1234678 Heptachlorodibenzodioxine

		8,1

		8,0 – 8,2

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées par les trois sources

		

		



		Octachlorodibenzodioxine

		8,20

		

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		

		

		



		








Tableau 6 (suite) : Constante de partage octanol-eau – log Kow (-)

		Substance

		Valeur à 25°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires



		Furannes

		

		

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzofuranne

		6,5

		

		EPI SUITE, Mackay

		 Valeur recommandée par l’US EPA non prise en compte car correspondant à une ancienne recommandation de Mackay et al.



		12378 Pentachlorodibenzofuranne

		6,8

		

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		



		23478 Pentachlorodibenzofuranne

		6,6

		6,5 -6,9

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées par les trois sources



		123478 Hexachlorodibenzofuranne

		7,0

		

		Mackay, US EPA

		



		123678 Hexachlorodibenzofuranne

		7,0

		

		US EPA

		Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant au log Kow  moyen des HCDD



		123789 Hexachlorodibenzofuranne

		7,0

		

		US EPA

		Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant au log Kow  moyen des HCDD



		234678 Hexachlorodibenzofuranne

		7,0

		

		US EPA 

		Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant au log Kow  moyen des HCDD



		1234678 Heptachlorodibenzofuranne

		7,6

		7,4 – 7,9

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées par les trois sources



		1234789 Heptachlorodibenzofuranne

		7,4

		

		US EPA 

		Pas de valeur mesurée. Valeur ponctuelle correspondant au log Kow  moyen des HpCDD



		Octachlorodibenzofuranne

		8,20

		8,0 – 8,6

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées par les trois sources



		








Tableau 6 (suite) : Constante de partage octanol-eau – log Kow (-)

		Substance

		Valeur à 25°C

		Valeur ajustée à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur

		Commentaires



		Polychlorobiphényles indicateurs

		

		

		

		

		

		



		244' Trichlorobiphényle (28)

		5,7

		5,6 -5,8

		EPI SUITE, Mackay CHEMFATE

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées ou données par les trois sources

		5,9

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer



		22'55'' Tétrachlorobiphényle (52)

		6,1

		

		EPI SUITE, Mackay CHEMFATE

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées ou données par les trois sources

		6,4

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer



		22'455' Pentachlorobiphényle (101)

		6,4

		6,1 – 6,8

		EPI SUITE, Mackay CHEMFATE

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées ou données par les trois sources

		6,5



		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer



		22'344'5' Hexachlorobiphényle (138)

		7,0

		6,7 – 7,3

		Mackay 

		Intervalle de valeurs recommandées pour les HCB. Valeur ponctuelle égale au milieu de l’intervalle de valeurs

		7,1

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer



		22'44'55' Hexachlorobiphényle (153)

		7,1

		6,7 – 7,8

		EPI SUITE, Mackay CHEMFATE

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées ou données par les trois sources

		7,3

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer



		22'344'55' Heptachlorobiphényle (180)

		6,9

		6,7 – 7,0

		Mackay

		Intervalle de valeurs recommandées pour les HpCB. Valeur ponctuelle égale au milieu de l’intervalle de valeurs

		6,9

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer



		








Tableau 6 (suite) : Constante de partage octanol-eau – log Kow (-)

		Substance

		Valeur à 25°C

		Valeur ajustée à 12,5°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires

		Valeur

		Commentaires



		Polychlorobiphényles dioxine-like

		

		

		

		

		

		



		33'44' Tétrachlorobiphényle (77)

		6,5

		

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées  par les trois sources

		6,7

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer



		344'5 Tétrachlorobiphényle (81)

		6,1

		5,6 -6,5

		Mackay, 

		Intervalle de valeurs recommandées pour les TCB. Valeur ponctuelle égale au milieu de l’intervalle de valeurs

		

		



		233'44' Pentachlorobiphényle (105)

		6,3

		6,0 – 6,8

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs recommandées  par les trois sources

		6,4

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer



		2344'5 Pentachlorobiphényle (114)

		6,4

		6,2 – 6,5

		Mackay

		Intervalle de valeurs recommandées pour les PeCB. Valeur ponctuelle égale au milieu de l’intervalle de valeurs

		

		



		23'44'5 Pentachlorobiphényle (118)

		6,7

		6,2 – 7,1

		EPI SUITE, Mackay, CHEMFATE

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne calculée à partir de la  valeur donnée par EPI SUITE et le milieu de l’intervalle de valeurs recommandées par Mackay et al pour les PeCB. Minimum égal à la valeur inférieure de cet intervalle, maximum égale à la valeur donnée par EPI SUITE

		6,9



		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer



		3344'5 Pentachlorobiphényle (126)

		6,4

		6,2 – 6,5

		Mackay

		Intervalle de valeurs recommandées pour les PeCB. Valeur ponctuelle égale au milieu de l’intervalle de valeurs

		6,5

		Valeur calculée par l’Eq. 9 et H donnée par Beyer






Tableau 6 (suite) : Constante de partage octanol-eau – log Kow (-)

		Substance

		Valeur à 25°C



		

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires



		Polychlorobiphényles dioxine-like

		

		

		

		



		233'44'5 Hexachlorobiphényle (156)

		7,3

		6,7 – 7,6

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs données par EPI SUITE et l’US EPA et le milieu de l’intervalle de valeurs recommandées par Mackay et al pour les HCB. Minimum égal à la valeur inférieure de cet intervalle, maximum égal à la valeur donnée par EPI SUITE



		233'44'5' Hexachlorobiphényle (157)

		7,3

		6,7 – 7,6

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs données par EPI SUITE et l’US EPA et le milieu de l’intervalle de valeurs recommandées par Mackay et al pour les HCB. Minimum égal à la valeur inférieure de cet intervalle, maximum égal à la valeur donnée par EPI SUITE



		23'44'55' Hexachlorobiphényle (167)

		7,2

		6,7 – 7,5

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs données par EPI SUITE et l’US EPA et le milieu de l’intervalle de valeurs recommandées par Mackay et al pour les HCB. Minimum égal à la valeur inférieure de cet intervalle, maximum égal à la valeur donnée par EPI SUITE



		33'44'55' Hexachlorobiphényle (169)

		7,3

		6,7 – 7,5

		EPI SUITE, Mackay, US EPA

		Valeur ponctuelle égale à la moyenne des valeurs données par EPI SUITE et l’US EPA et le milieu de l’intervalle de valeurs recommandées par Mackay et al pour les HCB. Minimum égal à la valeur inférieure de cet intervalle, maximum égal à la valeur donnée par l’US EPA



		233'44'55' Heptachlorobiphényle (189)

		6,9

		6,7 – 7,0

		Mackay

		Intervalle de valeurs recommandées pour les HpCB. Valeur ponctuelle égale au milieu de l’intervalle de valeurs
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Le coefficient de partage carbone organique-eau (Koc) correspond à la masse de substance adsorbée par unité de poids de carbone organique sur la concentration de substance dans l’eau, quand l’équilibre est atteint entre les deux phases.

Ce coefficient a les dimensions suivantes : M.M-1carbone organique. (M.L-3 eau)-1, soit      L3. M-1.

Ce paramètre est défini dans les modules Sol, Conc_gaz_air_exterieur, Conc_gaz_air_interieur_J_E, Conc_gaz_air_interieur_Volasoil Eaux_ superficielles, Eaux_souterraines, dans les modules relatifs aux végétaux, ainsi que dans le module Par_Subst. Il est utilisé pour estimer le coefficient de partage entre les particules du sol et l’eau du sol (Kd) et le coefficient de partage entre les particules en suspension et les eaux superficielles (Kd_MES) pour les substances organiques.

Dans MODUL’ERS, l’utilisateur peut définir au choix le Koc ou le log Koc.

Des valeurs variant de plusieurs ordres de grandeur peuvent être trouvées dans la littérature pour une substance donnée. Ces différences de valeurs sont liées à l’existence de différentes méthodes de mesure et peuvent être dues à des erreurs de mesure. Mais le coefficient de partage carbone organique-eau est aussi affecté d’une variabilité dépendant des propriétés des sols et des sédiments. 

Le tableau suivant donne les valeurs du log Koc. La température correspondant aux valeurs mesurées n’est pas toujours indiquée dans les sources consultées et aucun ajustement n’a été fait en fonction de la température du milieu pour le paramètre. 

A partir des sources sélectionnées, un intervalle de valeurs a été défini couvrant l’ensemble des données mesurées sur des sols et des sédiments naturels (les données issues de sols ou sédiments traités et celles mesurées sur acides humiques ou fulviques n’ont pas été prises en compte). La valeur ponctuelle a été définie comme le milieu de l’intervalle de valeurs lorsque les données relevées étaient des plages de valeurs, ou  en calculant la moyenne des valeurs relevées, lorsqu’il s’agissait de données ponctuelles. Cette moyenne a été calculée à partir de l’ensemble des valeurs relevées dans les différentes sources (pas uniquement à partir de la valeur recommandée par les sources), après élimination des doublons (données de même origine, citées par plusieurs sources).

En l’absence de données issues de la mesure (ou en présence de seulement une à deux données), la relation de Seth et al (1999) a été utilisée pour estimer le coefficient de partage carbone organique-eau. Cette relation permet de définir le log Koc en fonction du log Kow des substances organiques hydrophobes. De nombreuses relations existent pour estimer le coefficient de partage carbone organique-eau, notamment en fonction du coefficient de partage octanol-eau[footnoteRef:2]. Celle-ci a été privilégiée car : [2:  Ainsi, la relation établie par Karickhoff et al (1979), utilisée dans la méthode HHRAP (US EPA, 2005a) et dans le rapport sur les paramètres physico-chimiques des dioxines (référencé INERIS DRC-03-45959/ERSA – n°272), n’est établie que sur dix substances, principalement des hydrocarbures aromatiques polycycliques).] 


· elle est établie à partir de l’étude de la corrélation de log(Koc/Kow) avec log Kow (et non de log Koc en fonction de log Kow comme dans de nombreux cas), ce qui permet de mieux prendre en compte la variabilité du coefficient de partage carbone organique-eau, comme le démontrent les auteurs ;

· pour les substances avec un coefficient de partage octanol-eau supérieur à 5,5, les valeurs de Koc utilisées pour établir la relation de corrélation ont été revues et corrigées (à partir du coefficient de partage sol-air et du coefficient de partage air-eau, pour lesquels des mesures plus précises peuvent être obtenues d’après les auteurs), pour éviter d’intégrer des valeurs sous-estimées, du fait de mesures basées sur un temps de mise en contact de la substance avec les deux phases souvent insuffisant pour l’établissement de l’équilibre ;

· un intervalle de confiance à 95% a été calculé pour la pente et la valeur à l’ordonnée de la relation établie, permettant d’encadrer les valeurs estimées par un intervalle d’incertitude.

La relation  établie par Seth et al. est la suivante:



	    	Équation 10

Elle a été établie à partir de 117 données, pour des substances organiques non ionisables, présentant un log Kow allant de 1,2 à 7,4. Les bornes inférieure et supérieure du coefficient de partage carbone organique-eau peuvent être estimées par les équations suivantes :



    	Équation 11



    	Équation 12





Remarque : Pour les substances organiques ionisables (substances comportant des groupes fonctionnels pouvant s’ioniser pour certaines plages de pH, comme les acides carboxyliques, les phénols ou les amines), ces relations ne sont pas directement utilisables. En effet la fraction ionisée et la fraction de charge neutre présentent des coefficients d’adsorption différents. Ainsi, les acides organiques, ont une fraction ionisée chargée négativement qui présente une tendance à l’adsorption plus faible, tandis que les bases organiques ont une fraction ionisée positive dont le coefficient d’adsorption peut être plus élevé que la fraction neutre.
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[bookmark: _Toc420401512]Tableau 7 : Constante de partage carbone organique-eau – log Koc (l.kg-1)



		Substance

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires



		Hydrocarbures Aromatiques Polycycliques

		

		

		

		



		Naphtalène

		3,0

		2,4 – 4,4

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay, PSC

				Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle  égale à la moyenne des valeurs 

relevées









		Fluoranthène

		4,9

		4,5- 6,4

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay, 

		Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle  égale à la moyenne des valeurs 

relevées



		Benzo(a)pyrène

		6,6

		5,3 – 6,8

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle  égale à la moyenne des valeurs 

relevées



		Composés Organiques Volatils

		

		

		

		



		Benzène

		1,7

		1,5 – 1,9

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle  égale à la moyenne des valeurs 

relevées



		Chlorure de vinyle

		1,7

		1,8 – 2,9

		Mackay

		Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle  égale à la moyenne des valeurs 

relevées



		Trichloroéthylène

		2,0

		1,5 –  2,5

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle  égale à la moyenne des valeurs 

relevées



		Tétrachloroéthylène

		2,4

		1,8 –  2,9

		CHEMFATE, EPI SUITE, Mackay

		Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle  égale à la moyenne des valeurs 

relevées








Tableau 7 (suite) : Constante de partage carbone organique-eau – log Koc (l.kg-1)

		Substance

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires



		Dioxines

		

		

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzodioxine

		6,6

		5,8 – 7,6

		EPI SUITE, Mackay, PSC

		Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle  égale à la moyenne des valeurs 

relevées



		12378 Pentachlorodibenzodioxine

		6,2

		5,8 – 6,6

		

		Valeur calculée par la relation de Seth et al 



		123478 Hexachlorodibenzodioxine

		7,3

		6,9 – 7,7

		

		Valeur calculée par la relation de Seth et al 



		123678 Hexachlorodibenzodioxine

		6,8

		6,4 – 7,2

		

		Valeur calculée par la relation de Seth et al 



		123789 Hexachlorodibenzodioxine

		6,8

		6,4 – 7,2

		

		Valeur calculée par la relation de Seth et al



		1234678 Heptachlorodibenzodioxine

		7,6

		7,1 – 8,1

		

		Valeur calculée par la relation de Seth et al 



		Octachlorodibenzodioxine

		7,7

		7,3 – 11,0

		

		Valeurs ponctuelle et minimale calculées par la relation de Seth et al 

Borne supérieure : valeur mesurée sur des sédiments
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Tableau 7 (suite) : Constante de partage carbone organique-eau – log Koc (l.kg-1)

		Substance

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires



		Furannes

		

		

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzofuranne

		6,0

		5,2 – 6,5

		

		Valeurs ponctuelle et maximale calculées par la relation de Seth et al 

Borne inférieure : valeur mesurée sur des sédiments



		12378 Pentachlorodibenzofuranne

		6,3

		5,9 – 6,7

		

		Valeur calculée par la relation de Seth et al 



		23478 Pentachlorodibenzofuranne

		6,2

		5,6 - 6,9

		

		Valeur calculée par la relation de Seth et al 



		123478 Hexachlorodibenzofuranne

		6,5

		6,1 – 8,8

		

		Valeurs ponctuelle et minimale calculées par la relation de Seth et al 

Borne supérieure : valeur mesurée sur des sédiments



		123678 Hexachlorodibenzofuranne

		7,0

		6,6 – 7,4

		

		Valeur calculée par la relation de Seth et al 



		123789 Hexachlorodibenzofuranne

		6,8

		6,5 – 7,3

		

		Valeur calculée par la relation de Seth et al 



		234678 Hexachlorodibenzofuranne

		6,9

		6,6 – 7,4

		

		Valeur calculée par la relation de Seth et al 



		1234678 Heptachlorodibenzofuranne

		7,1

		6,5 – 9,1

		

		Valeurs ponctuelle et minimale calculées par la relation de Seth et al 

Borne supérieure : valeur mesurée sur des sédiments



		1234789 Heptachlorodibenzofuranne

		6,9

		6,5 – 9,8

		

		Valeurs ponctuelle et minimale calculées par la relation de Seth et al 

Borne supérieure : valeur mesurée sur des sédiments



		Octachlorodibenzofuranne

		7,7

		7,1 – 10,5

		

		Valeurs ponctuelle et minimale calculées par la relation de Seth et al 

Borne supérieure : valeur mesurée sur des sédiments






Tableau 7 (suite) : Constante de partage carbone organique-eau – log Koc (l.kg-1)

		Substance

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires



		Polychlorobiphényles indicateurs

		

		

		

		



		244' Trichlorobiphényle (28)

		4,5

		3,3 - 5,3

		EPI SUITE, Mackay

		Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle  égale à la moyenne des valeurs 

relevées



		22'55'' Tétrachlorobiphényle (52)

		5,1

		3,8 – 6,4

		EPI SUITE, Mackay, CHEMFATE

		Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale  au milieu de l’intervalle des valeurs relevées 



		22'455' Pentachlorobiphényle (101)

		5,5

		4,0 – 7,0

		EPI SUITE, Mackay 

		Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale  au milieu de l’intervalle des valeurs relevées



		22'344'5' Hexachlorobiphényle (138)

		6,6

		5,5 – 7,6

		EPI SUITE, Mackay

		Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale  au milieu de l’intervalle des valeurs relevées



		22'44'55' Hexachlorobiphényle (153)

		6,5

		5,3 – 7,7

		EPI SUITE, Mackay, CHEMFATE

		Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale  au milieu de l’intervalle des valeurs relevées



		22'344'55' Heptachlorobiphényle (180)

		6,6

		5,4 – 7,8

		Mackay

		Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale  au milieu de l’intervalle des valeurs relevées










Tableau 7 (suite) : Constante de partage carbone organique-eau – log Koc (l.kg-1)

		Substance

		Valeur ponctuelle

		Intervalle de valeurs

		Sources

		Commentaires



		Polychlorobiphényles dioxine-like

		

		

		

		



		33'44' Tétrachlorobiphényle (77)

		6,1

		5,7 – 6,5

		

		Valeurs calculées par la relation de Seth et al



		344'5 Tétrachlorobiphényle (81)

		5,6

		4,7 – 6,4

		

		Valeurs calculées par la relation de Seth et al



		233'44' Pentachlorobiphényle (105)

		5,8

		5,1 – 6,7

		Mackay

		Valeurs calculées par la relation de Seth et al. Valeur ponctuelle égale à l’unique donnée de mesure relevée



		2344'5 Pentachlorobiphényle (114)

		5,9

		5,3 – 6,4

		

		Valeurs calculées par la relation de Seth et al



		23'44'5 Pentachlorobiphényle (118)

		6,1

		4,8 – 7,4

		Mackay

		Valeurs mesurées. Valeur ponctuelle égale  au milieu de l’intervalle des  valeurs relevées



		3344'5 Pentachlorobiphényle (126)

		5,9

		5,3 – 6,4

		

		Valeurs calculées par la relation de Seth et al



		
 233'44'5 Hexachlorobiphényle (156)

		6,8

		5,8 – 7,5

		

		Valeurs calculées par la relation de Seth et al



		233'44'5' Hexachlorobiphényle (157)

		6,8

		5,8 – 7,5

		

		Valeurs calculées par la relation de Seth et al



		23'44'55' Hexachlorobiphényle (167)

		6,7

		5,8 – 7,4

		

		Valeurs calculées par la relation de Seth et al



		33'44'55' Hexachlorobiphényle (169)

		6,8

		5,8 – 7,4

		

		Valeurs calculées par la relation de Seth et al



		233'44'55' Heptachlorobiphényle (189)

		6,4

		5,8 – 6,9

		

		Valeurs calculées par la relation de Seth et al
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[bookmark: _Toc420496065][bookmark: _Toc420496090][bookmark: _Toc420496109]Coefficients de partage entre les particules du sol et l’eau du sol, et entre les particules en suspension et les eaux superficielles

Ces coefficients de partage permettent de décrire l’adsorption des substances sur un matériau comme le sol ou les particules sédimentaires d’une part et l’eau du sol ou les eaux superficielles d’autre part.

Ce coefficient a les dimensions suivantes : M.M-1 particules. (M.L-3 eau)-1, soit      L3. M-1.

Le coefficient entre les particules du sol et l’eau du sol est défini dans les modules Sol , Eaux_superficielles, Eaux_souterraines, Conc_gaz_air_exterieur, Conc_gaz_air_interieur_J_E, Conc_gaz_air_interieur_Volasoil, dans les modules relatifs aux végétaux et dans le module Par_Sol. Selon le module et la zone considérée (zone insaturée ou zone saturée du sol), il est désigné par les symboles Kd ou Kdaq. 

Le coefficient entre les particules en suspension et les eaux superficielles est défini dans les modules Eaux_superficielles, et Par_Envir. Il est désigné par le symbole KdMES.

Pour les substances organiques neutres, les coefficients de partage particules du sol-eau du sol (Kd) et particules en suspension-eaux superficielles (KdMES) sont calculés à partir du coefficient de partage carbone organique-eau (Koc) et de la teneur en carbone organique du  sol (foc) ou des particules en suspension (focMES), car le carbone organique est considéré, pour ces substances, comme le principal adsorbant. Les relations suivantes sont donc utilisées.



 	Équation 13



et     	Équation 14

Pour les substances organiques présentant une fraction ionisée et une fraction neutre en fonction du pH, les coefficients de partage entre les particules du sol et l’eau du sol d’une part, et entre les particules en suspension et les eaux superficielles d’autre part, dépendent du pourcentage de la fraction ionisée dans le milieu et du coefficient d’adsorption de chacune des formes (cf. US EPA, 1996).

Pour les substances inorganiques, les équations 13 et 14 ne s’appliquent pas. Les coefficients de partage dépendent de la forme chimique de la substance et de nombreuses caractéristiques du milieu, comme le pH, le potentiel rédox, la capacité d’échange cationique, la concentration des sites d’adsorption, la composition chimique du milieu (teneur en oxydes de fer, ions majoritaires, ….).

Les coefficients de partage Kd et KdMES peuvent donc présenter une grande variabilité, allant classiquement de deux à trois ordres de grandeur. L’US  EPA (1999) fait même mention de valeurs distantes de six ordres de grandeur pour un même contaminant. L’existence de différentes méthodes de mesure, présentant chacune des limites, contribue aussi à la variabilité des valeurs mesurées.

Il n’est donc pas possible de définir une valeur ponctuelle pour ces paramètres. En revanche, il est important de collecter des données correspondant à un ensemble de situations différentes pour pouvoir tenir compte de la variabilité, y compris sur un même site.

[bookmark: _Toc420496066][bookmark: _Toc420496091][bookmark: _Toc420496110]Sources de données consultées pour les métaux et le méthylmercure

Pour définir ces paramètres, un document du RIVM et quatre documents de l’US EPA ont été consultés.

· Dans un rapport de 1992, le RIVM présente des coefficients de partage pour les sols et les particules en suspension dans l’eau pour différents métaux, afin de définir des objectifs de qualité dans les sols et les sédiments à partir de concentrations maximales sans impact dans les eaux. Pour les sols, les moyennes et les écarts types issues de deux publications (Buchter et al, 1989 ; King, 1988) sont fournis. Les conditions expérimentales sont décrites (expérimentation en batch, temps d’équilibration, étendue du pH et des teneurs en argile des sols, concentration initiale de la solution). Selon les métaux, ces données correspondent à des mesures effectuées sur un nombre de sols allant de 1 à 26. Néanmoins, les valeurs issues de la publication de King donne des valeurs (beaucoup plus élevées que celle de Buchter et al.) qui semblent peu appropriées, car mesurées pour des concentrations  dans la solution à l’équilibre généralement beaucoup plus élevées que les concentrations environnementales. 

Pour les particules en suspension, les données sont plus limitées. Des valeurs calculées à partir de concentrations moyennes dans l’eau et les sédiments sont fournies à partir de cinq publications.

· Dans le document intitulé Soil Screening Guidance (1996), l’US EPA propose des valeurs de Kd pour les sols  pour plusieurs substances inorganiques et plusieurs pH. Ces valeurs ont été estimées à partir de relations empiriques  dépendant du pH (As III, Cr VI, Se) ou d’isothermes d’adsorption calculés à partir du modèle de géochimie MINTEQA2 (Cr III, Cd et Ni). Les valeurs proposées dans ce document de l’US EPA n’ont pas été utilisées car :

· le mode de définition des relations empiriques présentées n’est pas décrit ;

· les résultats de modélisation reposent sur une compréhension de la géochimie et des données thermodynamiques incomplètes (paramètres non pris en compte comme le potentiel rédox, adsorption basée uniquement sur les oxydes de fer et la matière organique) et donc une représentation partielle de la réalité. En l’absence de données, les choix de modélisation effectués tendent à majorer le potentiel de lixiviation et donc à minorer les valeurs de Kd estimés. De tels choix conduisent toutefois à sous-estimer les concentrations résiduelles dans les sols ;

· les simulations réalisées, en prenant en compte une valeur fixe pour un certain nombre de caractéristiques de sol ne sont pas représentatives de toutes les situations d’intérêt (par exemple, composition de l’eau du sol définie à partir de la concentration médiane de treize composés chimiques, teneur en carbone organique fixée à 0,2% : valeur faible pour un sol de surface). Au final, les valeurs présentées dans le document correspondent à une concentration d’oxydes de fer dans le sol unique (correspond à la concentration moyenne mesurée dans six échantillons d’aquifères américains).

Les trois autres documents de l’US EPA reposent sur une recherche étendue et une compilation de données de mesure issues de la littérature scientifique.

· L’Office of Air and Radiation (OAR) de l’US EPA (1999) a collecté des valeurs de coefficients de partage particules du sol-eau du sol pour le cadmium, le plomb et le chrome VI, avec les informations disponibles sur les caractéristiques du sol correspondant. Les auteurs ont cherché à identifier des relations pouvant exister entre le Kd et les paramètres du sol. Pour ces trois composés, ils ont défini des matrices donnant un intervalle de variation du Kd en fonction de 1 ou plusieurs de ces paramètres.

Pour le cadmium, 174 valeurs correspondant à des sols naturels (mesurées avec une solution ayant une faible force ionique, pour des concentrations de cadmium inférieures à 10-5 M, un pH compris entre 4 et 10, une concentration faible de substances humiques et en l’absence de chélatant organique) ont été obtenues. Une corrélation entre le pH et coefficient de partage sol-eau du sol a pu être mise en évidence. Sur cette base, la relation suivante a été définie :

Kd = - 0,54 + 0,45 x pH              (r = 0,75)	Équation 15

L’OAR indique qu’autour de la valeur estimée, à partir de cette relation, le Kd peut varier de deux ordres de grandeur pour un pH donné. L’analyse par régression multiple n’a pas permis de mettre en évidence de variables prédictives complémentaires permettant d’améliorer la relation.

L’OAR donne en outre des intervalles de variation du Kd pour trois plages de pH.

Pour le plomb, les données collectées laissent principalement apparaître une corrélation du Kd avec le pH et avec la concentration de la solution à l’équilibre. Le Kd augmente quand le pH augmente et quand la concentration de la solution à l’équilibre diminue. Sur la base de deux publications, l’ORD présente un tableau donnant des intervalles de valeurs du Kd pour le plomb en fonction de ces deux paramètres. 











Pour le chrome VI,  le pH a aussi été identifié comme un paramètre influant le Kd (le Kd diminue quand le pH augmente). Les paramètres susceptibles de réduire le Cr VI en Cr III comme les oxydes de fer peuvent également jouer un rôle. La teneur en fer extractible par citrate-bicarbonate dithionite (CBD) est ainsi retenue comme indicateur de la capacité du sol à réduire le Cr VI en Cr III. Enfin, la présence d’ions compétiteurs comme le, le, le , le et le  tend à réduire le Kd. Sur la base des données disponibles, l’OAR a donc défini un tableau donnant des intervalles de valeurs du Kd pour le chrome VI en fonction du pH, de la teneur en fer extractible par le CBD et la teneur en sulfate sous forme soluble.

Les plages de variation définies par l’OAR pour le Kd du cadmium, du plomb  et du chrome VI en fonction des facteurs décrits ci-dessus sont reproduites en annexe.

· L’Office of Research and Development (ORD) de l’US EPA a conduit une recherche de coefficients de partage pour plusieurs matrices, notamment entre le sol et l’eau du sol, les particules en suspension et les eaux superficielles, ainsi que les sédiments et l’eau des sédiments. Le document final décrivant cette étude est daté de 2005, mais la version provisoire (identique à la version finale) date de 1999.

Une base de données a été élaborée à partir de critères stricts. Elle intègre des données issues d’articles originaux et de rapports, mais exclut celles issues de compilations. Les valeurs incluses devaient avoir été déterminées pour un milieu naturel (pas de phase minérale pure, pas de sol traité), en utilisant un extractant à faible force ionique, avec une faible concentration totale de métal (quand le coefficient de partage avait été déterminé pour plusieurs concentrations, seule la valeur correspondant à la concentration la plus faible a été prise en compte), un pH compris entre 4 et 10 et en l’absence de chélatant organique. Par ailleurs, pour éviter des biais de sur-représentation, une seule valeur a été relevée pour une matrice particulière. Ainsi, en présence de plusieurs valeurs mesurées pour un même sol, avec des conditions expérimentales différentes (variation du pH par exemple), seule la valeur la plus proche des conditions naturelles a été incluse. De même, si dans la même étude, le coefficient avait été mesuré sur colonne et en batch, seule la valeur mesurée en batch a été utilisée. Les caractéristiques des milieux susceptibles d’influer sur le coefficient de partage ont également été collectées.

A partir de cette base de données, des distributions statistiques ont été définies pour les métaux et les matrices pour lesquelles les données étaient suffisamment nombreuses. Sur la base de tests statistiques, des distributions normales ont été attribués aux coefficients de partage, après transformation logarithmique. 

Pour les autres, un travail d’analyse complémentaire a été mené  pour définir un intervalle de variation, voire une distribution statistique. Ces données reposent sur la définition d’équations de régression, l’utilisation du modèle de géochimie MINTEQA2 (Allison J., 1990) ou le jugement d’expert. 

L’analyse des données collectées montrent en effet que les coefficients de partage relatifs aux particules en suspension sont supérieurs à ceux se rapportant aux sédiments, eux-mêmes supérieurs à ceux du sol. Par ailleurs, malgré quelques incohérences liées à un jeu de données incomplet, le classement des métaux en fonction du coefficient de partage moyen est sensiblement le même pour les trois milieux (le plomb, le mercure inorganique et le chrome III présentant les valeurs les plus fortes). A partir des métaux pour lesquels les données étaient suffisamment nombreuses, l’ORD a donc défini une relation linéaire entre la moyenne du logarithme du coefficient de partage d’un métal dans un milieu et la moyenne de celui calculé pour le même métal dans un autre milieu. Cette relation a été utilisée pour estimer par exemple le coefficient de partage moyen du vanadium dans les sols à partir de celui défini grâce aux données de la littérature pour le coefficient de partage des particules en suspension. 

Lorsqu’aucune relation n’a pu être développée, le logiciel MINTEQ2 a été utilisé. Le modèle a été calibré à l’aide des données recueillies dans la littérature et en jouant sur les données d’entrée utilisées pour les concentrations en oxyde de fer.  Différentes combinaisons de valeurs ont été testées pour les paramètres sensibles (pH, teneur en carbone organique dissous, teneur en carbone organique particulaire, concentration des oxydes métalliques). Le coefficient de partage moyen d’un composé dans le sol a finalement été défini comme la moyenne des Kd calculés avec des valeurs médianes pour le pH, la teneur en carbone dissous et la teneur en oxydes de fer, ainsi qu’une valeur faible, médiane et forte pour le carbone particulaire. 

Enfin, si les estimations par régression linéaire et par modélisation n’ont pu être utilisées, des valeurs ont été définies sur la base des données disponibles dans des travaux de compilation antérieurs, des similitudes de comportements entre métaux et des informations qualitatives disponibles dans la littérature.

· Le dernier document (annexe 3 du rapport d’étude Risk Assessment Technical Background Document for the Paint and Coatings Hazardous Waste Listing Determination) fait partie d’un travail d’évaluation sur les déchets liés au peintures, publié en 2001 et mené par l’Office of Solid Waste (OSW) de l’US EPA. A cette occasion, les données sur les coefficients de partage sol-eau du sol des deux études décrites précédemment ont été complétées par une extension de la recherche de valeurs et l’ajout de données relatives aux aquifères. 

Les données ont été sélectionnées selon les mêmes critères que ceux définis dans l’étude de l’ORD. L’OSW présente dans son rapport l’ensemble des données retenues, avec les conditions expérimentales et les caractéristiques du milieu.

Pour certaines substances, le jeu de données relatives au Kd a pu être enrichi de manière sensible (pour le cadmium, la distribution du coefficient de partage pour les sols est basée sur 37 valeurs dans le document de l’ORD, alors que 104 sont listées dans le document de l’OSW).

A partir de six valeurs collectées pour un métal, l’OSW a fait le choix de définir une distribution empirique[footnoteRef:3]. En deçà,  une distribution loguniforme s’étirant sur 3 ordres de grandeur (hypothèse de dispersion axée sur l’observation) a été attribuée au Kd. La moyenne des valeurs logarithmiques des Kd a été calculée, puis les bornes inférieure et supérieure de la distribution ont été  définies, en soustrayant et en ajoutant respectivement 1,5 à cette moyenne.  [3:  La définition d’une distribution empirique consiste à classer les données par ordre croissant, puis à associer à chacune une fréquence cumulée, calculée à partir de leur rang. 
] 




[bookmark: _Toc420496067][bookmark: _Toc420496092][bookmark: _Toc420496111]Approche retenue pour définir les valeurs utilisées pour les métaux et le méthylmercure dans MODUL’ERS

Les données issues de ces deux dernières études ont été privilégiées car :

· elles s’appuient sur les collectes de données les plus étendues,

· elles reposent sur des critères de sélection stricts des données, 

· elles évitent certains biais de sur-représentation, en ne retenant qu’une seule valeur de coefficient de partage, parmi des valeurs multiples données pour une même matrice. 

Concrètement les distributions et les intervalles de variations fournies par l’ORD pour le coefficient de partage des particules en suspension-eaux superficielles ont été utilisées pour renseigner le paramètre KdMES de MODUL’ERS et reportées dans le tableau 9.

Pour les sols, les distributions définies par l’ORD ont également été utilisées, sauf lorsque le jeu de données reporté par l’OSW était plus important. Dans ce cas, des distributions statistiques ont été redéfinies à partir de ce dernier jeu de données.

Puisque dans MODUL’ERS, il n’est pas possible de définir des distributions empiriques en associant des fréquences cumulées aux données, une recherche des formes de distributions statistiques s’ajustant le mieux au données a été conduite. Ce travail a été réalisé avec les logiciels Crystal Ball (Oracle) et  R (The R foundation for statistical computing), par analyse de la distribution des données (forme de l’histogramme), vérification graphique de l’adéquation entre les données empiriques et la distribution théorique (graphique de type quantile-quantile) et test de Kolmogorov-Smirnov. Après calcul du logarithme des données, les valeurs de « p » les plus élevées ont été obtenues pour des distributions de type normal, béta ou weibull. Le rejet de la distribution normale n’étant jamais justifié par les tests statistiques, des distributions normales ont été sélectionnées, dans un souci d’homogénéité, pour tous les nouveaux jeux de données. Ces distributions ont été bornées par les valeurs minimales et maximales relevées par l’OSW et l’ORD. 

Enfin, pour le coefficient de partage du vanadium dans les sols, l’ORD présentant une valeur basée sur la modélisation et l’OSW n’ayant collecté que deux valeurs expérimentales, les données issues du RIVM ont été  préférées.

Les données collectées présentent des incertitudes importantes liées aux méthodes (mesures en batch ou en colonne, calcul à partir du facteur de retard,…) et aux conditions de mesure (durée de l’expérimentation permettant l’atteinte ou non de l’équilibre, type d’extractant utilisé, maîtrise ou non des conditions oxydo-réductrices…) différentes employées. Par ailleurs, malgré l’étendue des recherches sur laquelle s’appuient les distributions et les intervalles de valeurs présentés dans les tableaux ci-dessous, il convient de garder en tête que les données collectées n’ont pas été tirées au hasard. Les distributions proposées ne peuvent donc prétendre être réellement représentatives de la vraie fréquence de distributions des coefficients de partage dans l’environnement. Néanmoins, la prise en compte des données de l’OSW a permis de corriger certaines distorsions relevées par l’ORD dans ses propres données.  Ainsi, la valeur médiane du coefficient de partage de l’arsenic dans les sols basée sur les 21 valeurs collectées par l’ORD (égale à 3,4) paraissait anormalement élevée. Avec le jeu de données de l’OSW, constitué de 35 valeurs, la médiane est cette fois égale à 2,4.
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[bookmark: _Toc420401513]Tableau 8 : Distributions du coefficient de partage entre les particules du sol et l’eau du sol – log Kd (l.kg-1)

		Substance

		log Kd

		Commentaires



		Métaux et méthylmercure

		

		



		Arsenic

		 N (2,4 ; 1,4 ; -2,3 ; 4,3)

		Distribution et bornes basées sur les 35 valeurs issues de l’OSW. Selon les cas, la forme associée à ces données est l’arsenic V ou l’arsenic III. Dans d’autres cas, l’état d’oxydation n’est pas reporté. 



		Cadmium

		N (2,3 ; 0,8 ; 0,1 ; 5)

		Distribution basée sur 102 valeurs issues de l’OSW. Bornes minimale et maximale issues de l’ORD



		Chrome (Cr III)

		N (3,6 ; 0,7 ; 1 ; 4,7)

		Distribution basée sur les 25 valeurs issues de l’OSW. Bornes minimale et maximale issues de l’ORD



		Chrome (Cr VI)

		N (0,8 ; 0,8 ; -0,7 ; 3,3)

		Hypothèse d’une distribution normale, définie par l’ORD sur la base de 24 données. Bornes de la distribution définies à partir des valeurs minimale et maximale rapportées par l’ORD



		Mercure inorganique (Hg II)

		N (3,6 ; 0,7 ; -0,7 ; 5,8)

		Distribution définie par l’ORD sur la base de 17 données. Borne inférieure définie à partir de la valeur minimale rapportée par l’OSW. Borne supérieure définie à partir de la valeur maximale rapportée par l’ORD



		Méthylmercure

		N (2,7 ; 0,6 ; 1,3 ; 4,8)

		Distribution définie par l’ORD sur la base de 11 données. Bornes de la distribution définies à partir des valeurs minimale et maximale rapportées par l’ORD



		Nickel

		N (2,6 ; 0,9 ; 0,5 ; 3,9)

		Distribution et bornes basées sur les 40 valeurs issues de l’OSW. 



		Plomb

		N (3,5 ; 1,2 ; 0,7 ; 5)

		Distribution basée sur les 39 valeurs issues de l’OSW. Bornes minimale et maximale issues de l’ORD



		Sélénium

		N (1,3 ; 0,35 ; -0,3 ; 2,4)

		Distribution basée sur les 14 valeurs issues de l’OSW (la distribution définie par l’ORD, sur la base de 11 valeurs, est identique). Bornes minimale et maximale issues de l’ORD. Cette distribution se rapporte à la forme Sélénite (Se IV) dominante dans les sols de pH neutre et bien drainés (ATSDR, 2003).  Pour les séléniates (VI), forme très mobile  et prédominante dans les sols alcalins et oxydés, aucune valeur expérimentale n’a été trouvée par l’US EPA. En utilisant le logiciel MINTEQA2, l’ORD a calculée une valeur moyenne égale à -0,2 pour le log Kd. Des valeurs minimale (-2,0)  et maximale (2,0) ont été défini par jugement d’expert.



		Vanadium (V)

		N (2,49 ; 0,55)

		La moyenne et l’écart type sont issus du rapport du RIVM (Buchter et al) sur la base de valeurs issues de 11 sols différents. L’hypothèse d’une distribution normale est faite







[bookmark: _Toc420401514]
Tableau 9 : Distributions du coefficient de partage entre les particules en suspension et les eaux superficielles - log KdMES (l.kg-1)

		Substance

		log KdMES

		Commentaires



		Métaux

		

		



		Arsenic

		N (3,9 ; 0,5 ; 2,0 ; 6,0)

		Hypothèse d’une distribution normale faite par l’ORD sur la base de 25 données. Bornes de la distribution définies à partir des valeurs minimales et maximales rapportées par l’ORD. Les données publiées ne permettent pas de différencier l’As V de l’AS III.  Il est probable qu’elles concernent les deux états d’oxydation.



		Cadmium

		N (4,9 ; 0,6 ; 2,8 ; 6,3)

		Distribution définie par l’ORD sur la base de 38 données. Bornes de la distribution définies à partir des valeurs minimale et maximale rapportées par l’ORD



		Chrome (III)

		N (5,1 ; 0,4 ; 3,9 ; 6,0)

		Distribution définie par l’ORD sur la base de 25 données. Bornes de la distribution définies à partir des valeurs minimales et maximales rapportées par l’ORD. Lorsque l’état d’oxydation n’était pas précisé, l’ORD a fait l’hypothèse qu’il s’agissait de Cr III



		Chrome (VI)

		N (4,2 ; 0,5 ; 3,6 ; 5,1)

		Valeurs moyenne, minimale et maximale définies à partir de l’équation de régression construite pour estimer log  KdMES en fonction de log Kdsol (équation construite à partir des couples KdMES / Kdsol de 9 métaux, r2=0,37). Hypothèse d’une distribution normale faite par l’ORD. Ecart-type défini comme la moitié de l’écart entre la valeur maximale et la moyenne.



		Mercure inorganique

		N (5,3 ; 0,4 ; 4,2 ; 6,9)

		Distribution définie par l’ORD sur la base de 26 données. Bornes de la distribution définies à partir des valeurs minimale et maximale rapportées par l’ORD



		Mercure organique

		N (4,9 ; 0,7 ; 4,2 ; 6,2)

		Valeur moyenne définie à partir de l’équation de régression construite pour estimer log  KdMES en fonction de log Kdsol (équation construite à partir des couples KdMES / Kdsol de 9 métaux, r2=0,37). Hypothèse d’une distribution normale faite par l’ORD. Bornes de la distribution définies à partir des deux valeurs rapportées par l’ORD. Ecart-type défini comme la moitié de l’écart entre la valeur maximale et la moyenne.



		Nickel

		N (4,4 ; 0,4 ; 3,5 ; 5,7)

		Distribution définie par l’ORD sur la base de 25 données. Bornes de la distribution définies à partir des valeurs minimale et maximale rapportées par l’ORD



		Plomb

		N (5,7 ; 0,4 ; 3,4 ; 6,5)

		Hypothèse d’une distribution normale faite par l’ORD sur la base de 38 données (histogramme des KdMES présentant une forme lognormale). Bornes de la distribution définies à partir des valeurs minimale et maximale rapportées par l’ORD









[bookmark: _Toc417638643]Tableau 9 (suite) : Distributions du coefficient de partage entre les particules en suspension et les eaux superficielles log KdMES (l.kg-1)

		Substance

		log KdMES

		Commentaires



		Sélénium (IV)

		N (4,4 ; 0,3 ; 3,8 ; 4,8)

		Valeurs moyenne, minimale et maximale définies à partir de l’équation de régression construite pour estimer log  KdMES en fonction de log Kdsol (équation construite à partir des couples KdMES / Kdsol de 9 métaux, r2=0,37). Hypothèse d’une distribution normale faite par l’ORD. Ecart-type défini comme la moitié de l’écart entre la moyenne et la valeur minimale.



		Sélénium (VI)

		N (3,8 ; 0,4 ; 3,1 ; 4,6)

		Valeurs moyenne, minimale et maximale définies à partir de l’équation de régression construite pour estimer log  KdMES en fonction de log Kdsol (équation construite à partir des couples KdMES / Kdsol de 9 métaux, r2=0,37). Hypothèse d’une distribution normale faite par l’ORD. Ecart-type défini comme la moitié de l’écart entre la valeur maximale et la moyenne.

Les deux états d’oxydation pouvant être présent en milieu environnemental, une distribution normale avec une moyenne égale à la moyenne des distributions données pour le Se IV et le Se VI est reportée dans la colonne PDF de MODUL’ERS. L’écart-type et la borne inférieure sont ceux de la distribution du  Se VI et la borne supérieure est celle utilisée pour la distribution du  Se IV



		Vanadium (V)

		N (3,7 ; 0,6 ; 2,5 ; 4,5)

		Hypothèse d’une distribution normale faite par l’ORD sur la base de 5 données. Bornes de la distribution définies sur jugement d’expert de l’ORD. L’état d’oxydation se rapportant aux valeurs collectées n’est pas toujours défini. 

Les 9 valeurs reportées par le RIVM (valeurs mesurées de manière hétérogène, sur des échantillons d’eau de rivière et de lac, donnent une valeur moyenne identique à celle rapportée par l’ORD et sont comprises entre les valeurs minimale et maximale de la distribution proposée
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[bookmark: _Ref417303255][bookmark: _Toc420496068][bookmark: _Toc420496093][bookmark: _Toc420496112]Coefficient de diffusion dans l’air et dans l’eau

La diffusion moléculaire correspond au transport d’une molécule dans une phase liquide ou gazeuse sous l’effet des collisions intermoléculaires. 

Le coefficient de diffusion d’une substance dépend de ses propriétés  et de celles de la phase où a lieu le transport.

Les coefficients de diffusion ont les dimensions suivantes : L2.T-1.

[bookmark: _Toc420496069][bookmark: _Toc420496094][bookmark: _Toc420496113]Coefficient de diffusion dans l’air

Ce paramètre est défini dans les modules Eaux_superficielles, Conc_gaz_air_exterieur, Conc_gaz_air_interieur_J_E, Conc_gaz_air_interieur_ Volasoil et Par_Subst .

Peu de données de mesures ont été trouvées pour ce paramètre. En revanche, différentes méthodes d’estimation sont proposées dans la littérature.

Par exemple,  dans le logiciel WATER9, l’US EPA (2001b) utilise la relation de corrélation suivante, basée sur la masse molaire et la masse volumique des substances :



	Équation 16

avec  Da : coefficient de diffusion dans l’air (cm2.s-1),

M : masse molaire de la substance (g.mol-1),

T : température (°C),

 : masse volumique de la substance (g.cm-3).

Si la masse volumique n’est pas connue, l’US EPA (1987) utilise la relation suivante :



	Équation 17

Enfin, pour les dioxines, l’équation 18 (US EPA, 2003) est proposée :



	Équation 18

 Cette relation est apparemment basée sur l’approximation rapportée par Tinsley (1979) et Swarzenbach et al. (1993), qui permet d’estimer le coefficient de diffusion dans l’air d’une espèce chimique à partir des données relatives à une autre :



	Équation 19

avec   Da, i : coefficient de diffusion dans l’air de l’espèce chimique i,

Da, j : coefficient de diffusion dans l’air de l’espèce  chimique j,

Mi : masse molaire de l’espèce i,

Mj : masse molaire de l’espèce j.



Dans cette équation, l’US EPA renseigne le coefficient de diffusion dans l’air et la masse molaire d’une des deux espèces à partir des valeurs de paramètres du diphényle, pour obtenir l’équation 18.

Cependant, dans la plupart des documents consultés, l’origine des équations proposées et l’erreur d’estimation liée à l’utilisation de ces relations ne sont pas précisées.

Lyman et al (1990), rapportent les résultats de la revue effectuée par Jarvis et Lugg sur les méthodes d’estimation du coefficient de diffusion dans l’air. Ces méthodes, reposent sur le modèle de Chapman et Enskog pour des gaz dilués à basse pression. Sur des critères de facilité d’utilisation et de justesse des résultats pour un large nombre de substances, Lyman et al. en recommandent deux :

· la méthode de Fuller, Schettler et Giddings (FSG) :



	Équation 20

avec T : température (°C),

 P : pression atmosphérique (1 atm),

 Mair, Vair : masse molaire (28,97 g/mol) et volume molaire de l’air (20,1 cm3/mol),

 M, V : masse molaire et volume molaire de la substance,

Le volume molaire peut être estimé à partir de la structure de la molécule selon la méthode de Lebas (Reid et al, 1977 ; Lyman et al, 1990 ). Mackay et al (2006) donne également le volume molaire des substances référencées.

Cette approche s’applique aux gaz non polaires à basse et moyenne températures. D’après Jarvis et Lugg (cité dans Lyman et al), les meilleurs résultats sont obtenus pour les substances aliphatiques chlorées. Pour les substances aromatiques, les alcanes et les cétones, l’erreur par rapport aux mesures est de l’ordre de 5 %.  Les résultats les moins bons sont obtenus pour les acides polaires et les glycols.

· la méthode de Wilke et Lee (WL). Cette méthode est applicable à un plus grand nombre de composés et pour une plage de température plus étendue. Les erreurs par rapport aux données de mesure sont plus faibles (l’erreur moyenne est de 4,3% sur les 137 substances testées par Jarvis et al., contre 7,6 % pour la méthode FSG), en particulier pour les nitriles, les glycols et les esters aromatiques. En revanche, les calculs nécessaires sont plus longs. Les étapes de calcul sont présentées ci-dessous. 



	Équation 21

avec   : longueur caractéristique, fonction du volume molaire à la température d’ébullition





	Équation 22

avec A : longueur caractéristique pour l’air (3,711 Å)



 : fonction de l’énergie d’attraction moléculaire



 	Équation 23



 et B’ et T : coefficients de corrélation



	Équation 24	



	Équation 25	



avec  : fonction de l’énergie moléculaire d’attraction et de la constante de Bolzmann pour l’air (=78,6 K),

Tb : température d’ébullition de la substance (K)	



Les coefficients de diffusion dans l’air des substances organiques prédéfinies dans MODUL’ERS ont été estimés à l’air des différentes méthodes présentées dans cette section. Pour les molécules de masse moléculaire élevée, les méthodes FSG et WL donnent des résultats quasiment identiques. L’équation 16 de l’US EPA donne, en revanche, des résultats plus de deux fois inférieurs. Pour les substances volatiles, quelques données de mesure ont été recueillies. Les résultats fournis par la méthode WL sont  très proches de ces valeurs, et sensiblement meilleurs que ceux obtenus avec les autres équations. Les résultats fournis par cette méthode ont donc été privilégiés. Toutefois, pour les polychlorobiphényles, en l’absence de donnée de mesure sur la température d’ébullition, la méthode FSG a été utilisée. 

[bookmark: _GoBack]Les valeurs du coefficient de diffusion dans l’air ont été calculées à 25°C et à 12,5°C. En cohérence, avec les valeurs des autres paramètres, les valeurs calculées à 25°C ont été reportées dans la colonne « Value » dans  MODUL’ERS et la valeur calculée à 12,5°C est donnée dans la colonne « Comment ». Les valeurs calculées à 12,5°C sont inférieures de 6% à celles estimées à 25°C, avec la méthode de WL (7% avec la méthode FSG).

A l’exception du mercure et de ses composés, les coefficients de diffusion dans l’air des métaux n’ont pas besoin d’être renseignés, compte-tenu de leur très faible volatilité. Pour le mercure et ses composés, le coefficient de diffusion dans l’air est calculé par la méthode WL ou FSG, selon la disponibilité de la température  d’ébullition.




[bookmark: _Toc420401515]Tableau 10 : Coefficient de diffusion des substances dans l’air – Da (m2.s-1)

		Substance

		Valeur à 25°C

		Valeur à 12,5°C

		Commentaires



		Hydrocarbures Aromatiques Polycycliques

		

		

		



Valeurs calculées par méthode WL



		Naphtalène

		7,3.10-6

		6,9.10-6

		



		Fluoranthène

		5,5.10-6

		5,2.10-6

		



		Benzo(a)pyrène

		4,9.10-6

		4,5.10-6

		



		Composés Organiques Volatils

		

		

		



		Benzène

		9,7.10-6

		9,1.10-6

		Valeurs calculées par méthode WL



		Chlorure de vinyle

		1,2.10-5

		1,2.10-5

		



		Trichloroéthylène

		8,7.10-6

		8,2.10-6

		



		Tétrachloroéthylène

		7,8.10-6

		7,3.10-6

		



		Dioxines

		

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzodioxine

		4,9.10-6

		4,6.10-6

		



Valeurs calculées par méthode WL



		12378 Pentachlorodibenzodioxine

		4,7.10-6

		4,4.10-6

		



		123478 Hexachlorodibenzodioxine

		4,5.10-6

		4,2.10-6

		



		123678 Hexachlorodibenzodioxine

		4,5.10-6

		4,2.10-6

		



		123789 Hexachlorodibenzodioxine

		4,5.10-6

		4,2.10-6

		



		1234678 Heptachlorodibenzodioxine

		4,3.10-6

		4,0.10-6

		



		Octachlorodibenzodioxine

		4,2.10-6

		3,9.10-6

		



		Furannes

		

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzofuranne

		4,9.10-6

		4,6.10-6

		





Valeurs calculées par méthode WL



		12378 Pentachlorodibenzofuranne

		4,7.10-6

		4,4.10-6

		



		23478 Pentachlorodibenzofuranne

		4,7.10-6

		4,4.10-6

		



		123478 Hexachlorodibenzofuranne

		4,5.10-6

		4,2.10-6

		



		123678 Hexachlorodibenzofuranne

		4,5.10-6

		4,2.10-6

		



		123789 Hexachlorodibenzofuranne

		4,5.10-6

		4,2.10-6

		



		234678 Hexachlorodibenzofuranne

		4,5.10-6

		4,2.10-6

		



		1234678 Heptachlorodibenzofuranne

		4,3.10-6

		4,0.10-6

		



		1234789 Heptachlorodibenzofuranne

		4,3.10-6

		4,0.10-6

		



		Octachlorodibenzofuranne

		4,2.10-6

		3,9.10-6

		



		Polychlorobiphényles indicateurs

		

		

		



		244' Trichlorobiphényle (28)

		5,2.10-6

		4,8.10-6

		



Valeurs calculées par méthode FSG



		22'55'' Tétrachlorobiphényle (52)

		4,8.10-6

		4,4.10-6

		



		22'455' Pentachlorobiphényle (101)

		4,8.10-6

		4,4.10-6

		



		22'344'5' Hexachlorobiphényle (138)

		4,6.10-6

		4,3.10-6

		



		22'44'55' Hexachlorobiphényle (153)

		4,6.10-6

		4,3.10-6

		



		22'344'55' Heptachlorobiphényle (180)

		4,4.10-6

		4,1.10-6

		











[bookmark: _Toc417638645]Tableau 10 (suite) : Coefficient de diffusion des substances dans l’air – Da (m2.s-1)

		Substance

		Valeur à 25°C

		Valeur à 12,5°C

		Commentaires



		Polychlorobiphényles dioxine-like

		

		

		



		33'44' Tétrachlorobiphényle (77)

		5,0.10-6

		4,6.10-6

		







Valeurs calculées par méthode FSG



		344'5 Tétrachlorobiphényle (81)

		5,0.10-6

		4,6.10-6

		



		233'44' Pentachlorobiphényle (105)

		4,8.10-6

		4,4.10-6

		



		2344'5 Pentachlorobiphényle (114)

		4,8.10-6

		4,4.10-6

		



		23'44'5 Pentachlorobiphényle (118)

		4,8.10-6

		4,4.10-6

		



		3344'5 Pentachlorobiphényle (126)

		4,8.10-6

		4,4.10-6

		



		233'44'5 Hexachlorobiphényle (156)

		4,6.10-6

		4,3.10-6

		



		233'44'5' Hexachlorobiphényle (157)

		4,6.10-6

		4,3.10-6

		



		23'44'55' Hexachlorobiphényle (167)

		4,6.10-6

		4,3.10-6

		



		33'44'55' Hexachlorobiphényle (169)

		4,6.10-6

		4,3.10-6

		



		233'44'55' Heptachlorobiphényle (189)

		4,4.10-6

		4,1.10-6

		



		Mercure et méthylmercure 

		

		

		



		Mercure élémentaire

		1,4.10-5

		1,3.10-5

		Valeurs calculées par méthode WL



		Mercure inorganique (Hg II)

		9,0.10-6

		8,4.10-6

		Valeurs calculées par méthode WL



		Méthylmercure

		9,0.10-6

		8,3.10-6

		Valeurs calculées par méthode FSG







[bookmark: _Toc420496070][bookmark: _Toc420496095][bookmark: _Toc420496114]Coefficient de diffusion dans l’eau 

Le coefficient de diffusion dans l’eau est défini dans les modules  Eaux_superficielles, Eaux_souterraines, Conc_gaz_air_exterieur, Conc_gaz_air_ interieur_J_E, Conc_gaz_air_interieur_Volasoil et Par_Subst . 

Comme pour le coefficient de diffusion dans l’air, peu de données de mesure sont disponibles dans la littérature.

Dans le logiciel WATER9, l’US EPA (2001b) utilise la relation de corrélation suivante :



	Équation 26

avec  De : coefficient de diffusion dans l’eau (cm2.s-1),

M : masse molaire de la substance (g.mol-1),

T : température (°C),

 : masse volumique de la substance (g.cm-3).

Si la masse volumique n’est pas connue, l’US EPA (1987) propose la relation suivante :



	Équation 27

Là encore, l’origine des équations proposées et l’erreur d’estimation liée à l’utilisation de ces relations ne sont pas précisées.

Lyman et al (1990) présentent une comparaison de six méthodes dérivant chacune de l’équation de Stokes-Einstein et dépendant de la taille du soluté et de la viscosité de la solution. Ces méthodes sont applicables pour des solutions ayant une concentration inférieure à 0,05 mole par litre. Reid et al. (1987), ainsi que Lyman et al recommandent la relation de Hayduk et Laudie, car elle est plus simple à utiliser que d’autres méthodes et a été validée sur un ensemble de données plus récent. L’équation est la suivante :



	Équation 28

avec  e : viscosité de l’eau (cPoise),

V : volume molaire de la substance (cm3.mol-1).



L’équation de Hayduk et Laudie s’applique à un large ensemble de composés. Sur 87 substances en solution, l’erreur moyenne mesurée par Reid et al (1977), en estimant le volume molaire par la méthode de Lebas, est de 5,8%. 

Les résultats fournis par cette méthode ont été privilégiés pour les substances organiques. Les valeurs ont été calculées à 25°C et à 12,5°C (en ajustant la valeur de la viscosité de l’eau à la température considérée). Comme pour les autres paramètres, les valeurs calculées à 25°C ont été reportées dans la colonne « Value » dans  MODUL’ERS et la valeur calculée à 12,5°C est donnée dans la colonne « Comment ». Les valeurs calculées à 12,5°C sont inférieures de 30% à celles estimées à 25°C.

Dans le cas d’électrolytes, le mouvement des ions par diffusion génère un champ électrique, créant une force additionnelle. Le transfert de masse peut alors être beaucoup plus important. Pour les métaux et leurs composés, la méthode décrite ci-dessus n’est donc pas appropriée. Crittenden et al (2012) indiquent que le coefficient de diffusion dans l’eau doit être défini pour l’électrolyte et non pas pour chaque ion pris individuellement, le principe d’électroneutralité nécessitant que les ions positifs et négatifs se déplacent ensemble. Bodek et al (1988) donnent une méthode d’estimation tenant compte de la conductance (équation de Nernst-Haaskell). Mais les valeurs correspondant aux substances étudiées ici ne sont pas renseignées. Les auteurs indiquent toutefois que les coefficients de diffusion dans l’eau varient peu. Les coefficients de nombreux sels simples ne varient pas plus d’un facteur 2 sur une large gamme de température et de concentration. Les valeurs reportées par Bodek et al (1988) pour la plupart des sels sont ainsi comprises entre 7,5.10-10 et 3,0.10-9 m2.s-1, avec une moyenne de l’ordre de 1,5.10-9 m2.s-1 pour une température de 25°C.  Ces valeurs, issues de Bodek et al, sont utilisées pour renseigner le coefficient de diffusion dans l’eau des métaux et du méthylmercure dans MODUL’ERS. A titre de comparaison, les valeurs estimées par WATER9 (méthode non précisée) sont égales à 3,01.10-9 m2.s-1 pour le mercure, 1,41.10-9 m2.s-1 pour le chrome (dit chrome total) et 9,57.10-10 m2.s-1 pour les autres métaux.







[bookmark: _Toc420401516]Tableau 11 : Coefficient de diffusion des substances dans l’eau – De (m2.s-1)

		Substance

		Valeur à 25°C

		Valeur à 12,5°C



		Hydrocarbures Aromatiques Polycycliques

		

		



		Naphtalène

		8,0.10-10

		5,6.10-10



		Fluoranthène

		6,4.10-10

		4,5.10-10



		Benzo(a)pyrène

		5,7.10-10

		4,0.10-10



		Composés Organiques Volatils

		

		



		Benzène

		1,0.10-9

		7,2.10-10



		Chlorure de vinyle

		1,3.10-9

		9,0.10-10



		Trichloroéthylène

		9,7.10-10

		6,8.10-10



		Tétrachloroéthylène

		8,7.10-10

		6,1.10-10



		Dioxines

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzodioxine

		5,7.10-10

		4,0.10-10



		12378 Pentachlorodibenzodioxine

		5,5.10-10

		3,8.10-10



		123478 Hexachlorodibenzodioxine

		5,2.10-10

		3,7.10-10



		123678 Hexachlorodibenzodioxine

		5,2.10-10

		3,7.10-10



		123789 Hexachlorodibenzodioxine

		5,2.10-10

		3,7.10-10



		1234678 Heptachlorodibenzodioxine

		5,0.10-10

		3,5.10-10



		Octachlorodibenzodioxine

		4,9.10-10

		3,4.10-6



		Furannes

		

		



		2378 Tétrachlorodibenzofuranne

		5,7.10-10

		4,0.10-10



		12378 Pentachlorodibenzofuranne

		5,5.10-10

		3,8.10-10



		23478 Pentachlorodibenzofuranne

		5,5.10-10

		3,8.10-10



		123478 Hexachlorodibenzofuranne

		5,2.10-10

		3,7.10-10



		123678 Hexachlorodibenzofuranne

		5,2.10-10

		3,7.10-10



		123789 Hexachlorodibenzofuranne

		5,2.10-10

		3,7.10-10



		234678 Hexachlorodibenzofuranne

		5,2.10-10

		3,7.10-10



		1234678 Heptachlorodibenzofuranne

		5,0.10-10

		3,5.10-10



		1234789 Heptachlorodibenzofuranne

		5,0.10-10

		3,5.10-10



		Octachlorodibenzofuranne

		4,9.10-10

		3,4.10-10



		Polychlorobiphényles indicateurs

		

		



		244' Trichlorobiphényle (28)

		5,9.10-10

		4,1.10-10



		22'55'' Tétrachlorobiphényle (52)

		5,4.10-10

		3,8.10-10



		22'455' Pentachlorobiphényle (101)

		5,4.10-10

		3,8.10-10



		22'344'5' Hexachlorobiphényle (138)

		5,2.10-10

		3,6.10-10



		22'44'55' Hexachlorobiphényle (153)

		5,2.10-10

		3,6.10-10



		22'344'55' Heptachlorobiphényle (180)

		5,0.10-10

		3,5.10-10
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[bookmark: _Toc417638647]Tableau 11 (suite) : Coefficient de diffusion des substances dans l’eau – 

De (m2.s-1)

		Substance

		Valeur à 25°C

		Valeur à 12,5°C



		Polychlorobiphényles dioxine-like

		

		



		33'44' Tétrachlorobiphényle (77)

		5,6.10-10

		3,9.10-10



		344'5 Tétrachlorobiphényle (81)

		5,6.10-10

		3,9.10-10



		233'44' Pentachlorobiphényle (105)

		5,4.10-10

		3,8.10-10



		2344'5 Pentachlorobiphényle (114)

		5,4.10-10

		3,8.10-10



		23'44'5 Pentachlorobiphényle (118)

		5,4.10-10

		3,8.10-10



		3344'5 Pentachlorobiphényle (126)

		5,4.10-10

		3,8.10-10



		233'44'5 Hexachlorobiphényle (156)

		5,2.10-10

		3,6.10-10



		233'44'5' Hexachlorobiphényle (157)

		5,2.10-10

		3,6.10-10



		23'44'55' Hexachlorobiphényle (167)

		5,2.10-10

		3,6.10-10



		33'44'55' Hexachlorobiphényle (169)

		5,2.10-10

		3,6.10-10



		233'44'55' Heptachlorobiphényle (189)

		5,0.10-10

		3,5.10-10
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Annexe :

Valeurs du coefficient de partage particules du sol-eau du sol (Kd) pour le cadmium, le plomb et le chrome VI en fonction de caractéristiques du sol



INERIS-DRC-15-149181-04282A		

Tables définies par l’US EPA (1999)



Intervalles de valeurs pour le coefficient de partage dans les sols du cadmium -  Kd (l.kg-1)

		pH

		3 - 5

		5 - 8

		8 - 10



		Kd

		1 - 130

		8 - 4000

		50 - 12600









Intervalles de valeurs pour le coefficient de partage dans les sols du plomb -  Kd (l.kg-1)

		Concentration d’équilibre (g/l)

		pH



		

		4,0 – 6,3

		6,4 – 8,7

		8,8 – 11,0



		0,1 – 0,9

		940 - 8650

		4360 - 23270

		11520 – 44580



		1,0 – 9,9

		420 - 4000

		1950 - 10760

		5160 - 20620



		10 – 99,9

		190 - 1850

		900 - 4970

		2380 - 9530



		100 – 200

		150 - 860

		710 - 2300

		1880 - 4410









Intervalles de valeurs pour le coefficient de partage dans les sols du Chrome VI -  Kd (l.kg-1)

		Concentration de sulfate en solution (mg/l)

		pH



		

		4,1 – 5,0

		5,1 – 6,0



		

		Fe extractible au CBD (mmol/g)

		Fe extractible au CBD (mmol/g)



		

		 0,25

		0,26 – 0,29

		 0,30

		 0,25

		0,26 – 0,29

		 0,30



		0 – 1,9

		25 - 35

		400 - 700

		990 - 1770

		20 - 34

		190 - 380

		390 - 920



		2 – 18,9

		12 - 15

		190 – 330 

		460 - 820

		10 - 15

		90 – 180 

		180 - 430



		19 - 189

		5 - 8

		90 – 150 

		210 - 380

		4 - 7

		40 - 80

		80 - 200



		 190

		3 - 4

		40 - 70

		100 - 180

		2 – 3 

		20 - 40

		40 - 90







		Concentration de sulfate en solution (mg/l)

		pH



		

		6,1 – 7,0

		 7,0



		

		Fe extractible au CBD (mmol/g)

		Fe extractible au CBD (mmol/g)



		

		 0,25

		0,26 – 0,29

		 0,30

		 0,25

		0,26 – 0,29

		 0,30



		0 – 1,9

		8 - 22

		70 - 180

		80 - 350

		0 - 7

		0 - 30

		1 - 60



		2 – 18,9

		4 - 10

		30 – 80 

		40 - 160

		0 - 3

		0 - 14

		1 - 30



		19 - 189

		2 - 5

		15 –  40

		20 - 75

		0 - 2

		0 – 7

		0 - 13



		 190

		1 - 2

		7 - 20

		8 - 35

		0 - 1

		0  - 3

		0 - 6
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