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Samband mellan struktur och
mi l j6egenskaper Tor PCB

Miljoegenskaper for 209 st PCB konge-
ner har beréknats med en modell.

PCB (polyklorerade bifenyler) bestar av
209 olika kongener, med varierande antal
klor och olika substitutionsmonster. Vissa
kongener, de s.k. plana PCB, &r mer toxiska
(giftiga) an de Gvriga och liknar pa manga
sdtt dioxiner.

De fysikaliska egenskaperna styr fordelning
och transport i miljon. Exempel pa sadana
egenskaper ar vattenloslighet och angtryck.
Generellt sett sa minskar bade vattenloslig-
het och angtryck med ett okat antal klorato-
mer i molekylen, men bindningsménstret for
kloratomerna har ocksa betydelse.

De fysikaliska egenskaperna har bestamts
experimentellt for 20-60% av kongenerna.
For de 6vriga maste vi an sa lange lita pa be-
rakningar. En vdg som har visat sig fram-
gangsrik i andra sammanhang &r att skapa
teoretiska deskriptorer fér molekylerna och
sedan korrelera dessa med experimentella
data. Ett problem &r dock att méatresultaten
kan skilja sig mellan olika laboratorier/
understkare och att det naturligtvis dven
finns métfel.

Robusta berdkningsmetoder har stdrst san-
nolikhet att ge stabila och korrekta forutsé-
gelser. Nyligen har berékningsresultat redo-
visats for samtliga 209 kongener for vatten-
I6slighet, angtryck, Henrys konstant och log
P (matt pa fettloslighet).

Berékningarna utfordes med en robust me-
tod och det visade sig da dven majligt att
avsloja skrivfel i sammanstéllningar av mat-
data. Hela undersokningen, inklusive alla
madtdata och berdkningsresultat, finns publi-
cerad i Internet Journal of Chemistry och &r
tillgangliga pa Internet (http://www.
tomasoberg.com/qspr/paper.html).
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PCB-molekylen kan binda kloratomerna i 10
olika positioner, vilket ger totalt 209 olika
substitutionsmaijligheter.

Benso[a]pyren-ekvivalenter

Giftigheten for olika PAH-foreningar kan
jamforas med ekvivalensfaktorer.
Benso(a)pyren (BaP) anvands ofta som refe-
rens- eller indikatorsubstans nar man disku-
terar cancerrisker fran polycykliska aromatis-
ka kolvaten (PAH). Ett annat tillvagagangs-
sdtt som har tagits upp inom bl.a. det ameri-
kanska naturvéardsverket ar att anvinda ekvi-
valensfaktorer (TEF) som redan &r etablerat
for dioxiner och PCB.

De s.k. BaP-ekvivalenterna dr ett viktat
medelvarde som motsvarar den halt av ben-
so[a]pyren som forvéantas ha en likartad ef-
fekt. Ekvivalensfaktorerna har alltsa fordelen
att vi far ett siffervarde som innefattar flera
av de PAH-foreningar som vi vet ar cancer-
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framkallande. Ekvivalensfaktorerna skiljer
sig i viss utstrackning mellan olika forfattare
och rapporter. | tabellen redovisar jag ekvi-
valensfaktorer for 7 st PAH dér uppgifterna
ar relativt samstdmmiga.

PAH-férening Ekv-faktor
Benso[a]antracen 0.1
Benso[a]pyren 1
Benso[b]fluoranten 0.1
Benso[k]fluoranten 0.1
Chrysen 0.01
Dibenso[a,h]antracen 1

Indeno[1,2,3-cd]pyren 0.1
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StockholImskonventionen

Tolv av de allra miljéfarligaste kemikalierna
forbjuds eller begréansas. Konventionen om-
fattar aven oavsiktlig bildning av PCB, diox-
iner, dibensofuraner och hexaklorbensen.

Vid en konferens i Stockholm i maj férra aret
undertecknades Stockholmskonventionen om
utfasning av langlivade organiska miljogifter (s.
k. POPs).

I den forsta omgang omfattar beslutet tolv
dmnesgrupper varav nio ar bekdmpningsmedel
(aldrin, klordan, DDT, dieldrin, endrin, heptak-
lor, hexaklorbensen, mirex och toxafen.). Inget
av dessa ar tillatet att anvanda i Sverige. De 6v-
riga tre &mnesgrupperna ar PCB samt klorerade
dioxiner och dibensofuraner.

Bilagan C till konventionen har rubriken
”Unintentional production” och fokuserar just

Optimera driften och

Kombinationen av processkunskap och for-
sokspanering ger snabba resultat.

Driftsoptimering ar en kostnadseffektiv vég
att forbattra produktionen och minska miljopa-
verkan. Att vi dessutom kan behdva rena ut-
slappen hindrar inte att det forsta steget bor
vara optimering. Processkunskapen ar forstas
grunden, men vilka arbetsmetoder star till buds?

Tekniska processer ar ofta val kontrollerade
inom sndva variationsintervall. Det minskar
mojligheterna att fa vardefull information ur
gamla matdata. Istéllet genomfors nya prov dar
driftsbetingelserna andras systematiskt enligt ett
schema, en s.k. statistisk forsoksplan.

De klassiska metoderna; "trial-and-error” re-
spektive “en-variabel-i-taget” &r inte sarskilt ef-
fektiva. Det forstndmnda angreppssattet ar tids-
odande. Finns det samverkanseffekter sa hittar

pa oavsiktlig bildning av PCB, dioxiner, diben-
sofuraner och hexaklorbensen. De kéllor som
raknas upp dr dels alla termiska processer dar
klor och organiskt material ingar, dels ett antal
industrispecifika produktionsprocesser.

Konventionstexten listar ett antal forsiktig-
hetsatgarder som bor 6vervagas, bl.a. substitu-
tion av material som kan ge upphov till dessa
miljogifter, en avfallshantering som forhindrar
okontrollerad forbranning och brander pa av-
fallsdeponier samt tillampning av bésta tillgdng-
liga teknik (BAT).

Mer information om konventionen och den
fortsatta utvecklingen finns pd UNEP:s webb-
plats (www.chem.unep.ch/pops).

minska utslappen

man inte optimum genom att variera en variabel
&t gangen. Andra allt pd en gang, men med sys-
tematik, ar véagen till framgang.

Statistisk forsoksplanering har anvants med
framgang allt sedan 1950-talet. Idag kan vi med
datorns hjalp anpassa och optimera provplaner-
na till i stort sett varje process och driftssitua-
tion. Hur stora forbattringar kan da uppnas?

Ett satt att fa grepp pa forbattringsmojlighe-
terna &r att studera hur stora de normala varia-
tionerna &r. Att lagga sig i den bésta fjardedelen
av variationsintervallet ar sallan nagon omojlig
uppgift. En annan mojlighet &r att granska de
resultat som kollegor och konkurrenter uppnar
och &ven hér ar béasta fjardedelen (kvartilen) det
som bor gélla.

Referenser och olika tillimpningsexempel
finns pa www.tomasoberg.com

Bakterie bryter ner PCB

Den ”PCB-atande” bakterien kan anvéndas
bade for att utveckla saneringsmetoder och
matmetodik.

Amerikanska forskare rapporterar att de har
lyckats identifiera en bakterie som bryter ner
polyklorerade bifenyler (PCB) anaerobt.

" This first identification of a PCB-dechlorinating,
anagrobic (without oxygen) bacterium is important for
bioremediation efforts and for developing molecular pro-
bes to monitor PCB degrading where they are found,”
sager Kevin Sowers, research microbiologist vid

University of Maryland.

Forskarna har kunnat koppla dekloreringen av
PCB direkt till bakteriens tillvaxt. Den verkar
alltsa leva av PCB kongenen ifraga (2,3,5,6-
tetraklorobifenyl).

Referens:

Cutter, L.A., Watts, J.E.M, Sowers, K.R., May,
H.D. (2001) Identification of a microorganism that
links its growth to the reductive dechlorination
of 2,3,5,6-chlorobiphenyl. Environmental Micro-
biology, 3(11):699
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Avvecklingen av
langlivade orga-
niska milj6gif-
ter - en inter-
nationell utma-
ning.

"Statistisk
forsoksplanering
har anvants med
framgang allt sedan
1950-talet. Idag
kan vi med datorns
hjalp anpassa och
optimera prov-

planerna till 1 stort

sett varje process
och drifts-

situation.”

Den PCB-atande bakte-
rien hittades med hjalp
av metodik for snabb
screening av DNA.
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EU:s dioxinstrategi

En strategi for att reducera dioxinhalterna i
miljon antogs av kommissionen den 24 ok-
tober 2001 och har formulerats som ett
”meddelande” till parlamentet.

Meddelandet inleds med en allmén problem-
beskrivning och det kan noteras att man fastslar
att giftigheten hittills har underskattats och att
intaget via fodan &r for stort. Vidare presenteras
hittillsvarande atgarder (direktivet om avfallsfor-
branning, Seveso-direktivet, PCB-forbudet,
osv.). Den 6vergripande malsattningen &r att
minska intaget via fédan genom att minska hal-
terna i néringskedjorna/miljon, genom att und-
vika nya tillskott och att hantera ”gamla syn-
der”.

EU:s dioxinstrategi skiljer pa kortsiktiga (5 ars
perspektiv) och langsiktiga &tgarder. 1 det korta
perspektivet vill man satsa mer pa identifiering
av kéllor och hér pekar man pa olika industriella
och icke-industriella kéllor. Ett annat kortsiktigt
mal r att riskbedéma icke-dioxinlika PCB och
att utveckla forenklad métmetodik.

Utslappsmatningar och

Variationen av utslappsmangderna har stor
betydelse bade for hur ett villkor bor utfor-
mas och hur utsldppet kan matas.

I tillstand enligt miljobalken ingar ofta villkor
om tillatna utslapp. Utslappsmatningar ar darfor
en viktig del av egenkontroll och tillsyn. Mot
den bakgrunden &r det lite forvanande att statis-
tiska metoder for att beskriva och utvérdera
matresultat inte har fatt spela en storre roll i det
praktiska miljoarbetet. Om ett méatvérde ar hogt,
lagt, tillforlitligt, representativt, osv. &r ju av syn-
nerligen stor betydelse for utvarderingen.

Att kartldgga variationsmonstret for ett ut-
sldpp ar ett forsta steg, bade nar man ska ta
fram underlag for och senare kontrollera ett
miljovillkor. Det galler att tnka efter fore!

Enstaka prov och enskilda besiktningsmét-
ningar ger ofullstandiga underlag for att foresla
mangdvillkor dver tiden eller for att kontrollera
dessa. Foljaktligen bér man undvika att anvdnda
villkorsparametrar som ar svara och/eller dyra
att mata . Kontinuerlig métning ar forstas det
man alltid vill stréva efter.

Variationsmaonstret i ett utslapp beror pa vari-
ationer i produktion och reningsutrustningarnas
funktion. Manga naturliga forlopp foljer en
symmetrisk s.k. normalférdelning. Det vanliga
aritmetiska medelvérdet ar da en bra angivelse
av mittpunkten och standardavvikelsen beskri-
ver spridningen.

I miljosammanhang &r det dock minst lika

Utsldppsbegransningar ar naturligtvis ocksa
ett kortsiktigt mal for EU-kommissionen. Har
ar fokus pa informationsspridning kring "bésta
tillgdngliga teknik” (BAT) och arbetet koordine-
ras av IPPC ( http://eippcb.jrc.es) i Sevilla. For
manga verksamheter finns redan BAT-
dokument eller sd ar de under utarbetande.

Ett ytterligare kortsiktigt mal ar att hantera
dioxin och PCB som redan finns i omlopp, ex-
empelvis i lager, avfallsdeponier och férorenad
mark. Forskningsbehov tas dven upp liksom
hur allmanheten ska informeras pa ett vederhaf-
tigt sétt.

Malsattningarna pa langre sikt ar delvis likarta-
de, men héar handlar det mer om insatser for
miljovervakning (nivéer och trender) och om
hur nivaerna av dioxiner och PCB ska minskas i
livsmedel och djurfoder.

Hela texten finns tillgéanglig pa EU:s hemsida
(http://europa.eu.int/eur-lex/sv/com/
pdf/2001/com2001_0593sv01.pdf).

variationsmonster

vanligt med en stdrre spridning uppat an nedat.
En orsak ar att manga variabler har en nedre
gréns, utsldppet kan inte vara mindre &n ”0”. En
sadan skev fordelning kan ofta omvandlas till en
symmetrisk normalférdelning genom att logarit-
mera matvardena, och kallas da for en log-
normalférdelning. Det geometriska medelvérdet
eller medianen ar da en battre angivelse av mitt-
punkten dn det vanliga aritmetiska medelvérdet.
Spridningen &r forstas inte heller lika stor nedat
som uppét och darfor far man berédkna ett
asymmetriskt osakerhetsintervall, eller helt en-
kelt redovisa max- och minvérdena.

Ar ett miljévillkor uttryckt som en viss
mangd per ar s ar berakningsgangen olika be-
roende pa om utsldppsvariationerna ar normal-
fordelade, log-normalférdelade pga variationer i
process/utrustningar eller log-normalfordelade
pga variationer i sjalva métutrustningen. Dér-
emot kan man inte bortse ifran enstaka hoga
matvérden bara for att de r hdga. En stor del
av arsutslappen brukar ske under korta tidsperi-
oder ndr fel intréffar i reningsutrustningarna.

Litteratur:

Dean, R.B. (1981). Use of Log-Normal Statistics in
Environmental Monitoring, in Chemistry in Water
Reuse, Vol. 1, (ed.) Cooper, W.J., Ann Arbor
Science, pp. 245-258.
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EU vill minska intaget
via fédan genom att
hantera "gamla synder”
och undvika nya till-
skott, bl.a. vill man sat-
sa mer pa identifiering
av kéllor.

"lite forvanande att
statistiska metoder
for att beskriva och
utvdrdera mat-
resultat inte har
fatt spela en stérre
roll i det praktiska
milj6arbetet”

|~
Normalférdelning och
log-normalférdelning &ar
tva exempel pa varia-
tionsmonster som &r
vanliga i miljosamman-
hang.
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TOMAS OBERG KONSULT AB

Brett falt av problemldsning

Jag arbetar som konsult med radgivning och utbildning

avseende miljokemi, riskbedomning, dataana-
lys och processoptimering. | praktiken betyder det

Mobil: +46 70 641 21 57
E-post: info@tomasoberg.com

Mer information;
www.tomasoberg.com

Air Quality
(}uidelines

for Europe

L W )

WHO:s Air Quality
Guidelines finns
tillgangliga online.

att mina uppdrag spanner over ett mycket brett falt av
problemldsning, i olika typer av verksamheter.

Kostnadseffektivitet och miljohansyn

Jag har varit verksam som konsult sedan horjan av
1980-talet. En gemensam ndmnare har hela tiden varit
att mota kundernas behov av kostnadseffektiva och
miljémassigt goda I6sningar, genom en kombination av
kunskap och verktyg fran flera olika falt.

Surftips om miljo och dataanalys

Internet innehaller en uppsjo av vardefull
information, men den &r inte alltid sa latt att
hitta. Surftips” kommer tillbaks i nésta nr.

TOXNET

URL.: http://toxnet.nim.nih.gov

En mycket omfattande samling av databaser
kring kemiska miljo- och hélsorisker.

Envirofacts
URL.: http://www.epa.gov/enviro
Gateway till U.S. EPA:s miljodatabaser.

Syracuse Research Corporation
URL.: http://esc.syrres.com
Miljodata for 10000-tals organiska &mnen.

Air Quality Guidelines for Europe
URL.: http://www.who.nl/agqg/txtl_1.htm
Riktlinjer fran WHO.

EUR-Lex
URL.: http://europa.eu.int/eur-lex/sv/
Portal till Europeiska Unionens lagstiftning.
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Rixlex

URL.: http://www.riksdagen.se/debatt/sfst/
Svensk forfattningssamling i fulltext, bl.a. miljo-
lagstiftningen.

Applied toxicology

URL.: http://www.link.med.ed.ac.uk/hew/tox/
Kursmodul pa Internet fran University of Edin-
burgh.

OECD Chemicals Testing
URL.: http://www1.0ecd.org/ehs/test/
OECD Guidelines kan hdmtas som PDF-filer.

PCB ID Home page

URL.: http://www.epa.gov/toxteam/pchid/
En sida som reder ut nomenkalturen for de oli-
ka PCB kongenerna.

The Statistics Homepage

URL.: http://www.statsoft.com/textbook/
stathome.html

Statsoft's elektroniska handbok i statistiska me-
toder.
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