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1. OBIECTIVE GENERALE

In aceasta etapa au fost investigate si analizate o serie de modele matematice
utilizate in evaluarea riscului de contaminare cu metale. Aceasta cercetare a
fost necesara pentru realizarea obiectivului general

Elaborarea softului necesar de calcul al transferului poluantilor in
lanturi trofice

2. OBIECTIVELE FAZEI

Acumularea metalelor in receptorii ecologici este un proces complex care
depinde de o multitudine de factori de mediu extern si factori specifici. La ora
actuala exista doua clase largi de modele matematice ale acumularii metalelor
in bioreceptori, modele statistice si modele dinamice. Gradul de utilizare a celor
doua tipuri de metode depinde de natura, calitatea si cantitatea de informatii
aflate la dispozitia modelatorului.

Modelele statistice sunt folosite acolo unde exista putine informatii despre
procesele bio- fizico- chimice implicate in transferul poluantilor dar exista un
numar mare de date masurate direct in teren. Limitarile modelelor statistice
sunt date de imposibilitatea folosirii lor la alte situatii decat cele in care au fost
facute masuratorile si aduc foarte putine informatii despre natura proceselor
implicate.

Modele dinamice, ecuatii diferentiale, ecuatii cu derivate partiale sau automate
celulare, sunt obtinute pe baza cuantificarii procselor bio- fizico- chimice. Sunt
flexibile si iau in consideratie variatiile specifice bioreceptorilor, conditiilor de
mediu sau tipul metalului contaminant.

Tinand cont de cele spuse mai sus in aceasta etapa am urmarit

Stabilirea modelelor optime pentru modelarea matematica a
circulatiei poluantilor toxici stabili in sisteme tampon.

3. REZUMATUL FAZEI



Studiul contaminarii cu metale al sistemelor ecologice trebui sa trateze sistemul
ecologic ca intreg deoarece speciile componente sunt expuse contaminarii atat
in mod direct cat si indirect prin consumul de hrana contaminata. Schema
generala a circulatiei contaminantului este: mediu extern, sursa de hrana,
consumator.

Modele biodinamice cuantifica evolutia in timp a contaminantului la nivelul
sistemului ecologic. Pentru aceasta sunt necesare date din teren care sa permita
cuantificarea tranferului contaminatului de la mediu extern la individ precum si
tranferul intre specii. Avand in vedere ca aceste masuratori sunt costisitoare,
timp si bani, ar fi de dorit elaborarea unor modele care sa fie fidele realitatii si
in acelasi timp sa necesite cat mai putine masuratori.

Modelul biodinamic analizat consta dintr- un sistem liniar de ecuatii diferential
ordinare cu parametri. Natura diversa a interactiilor din diferite sisteme este
luata in consideratie de structura sistemului de ecuatii iar varietatea
raspunsului organismelor este cuantificata de parametri. Din punct de vedere
matematic au fost formulate doua probleme cu aplicatii practice. Prima
problema presupune ca parametrii modelului sunt cunoscuti si se cere
determinarea starilor sistemului la momente de timp ulterioare unei stari
cunoscute, problema directa. A doua problema consta in determinarea unui set
de parametrii cunoscand un set de date referitoare la starea sistemului la
diverse momente de timp, problema inversa. Pentru amble problem au fost
intreprinse studii teoretice si au fost elaborate scheme de calcul.

Avand in vedere ca activitatea de cercetare in domeniul stiintelor mediului
include si achizitia si prelucrarea datelor, in perioada derulari contractului am
dezvoltat un set de instrumente statistice si grafice de explorare a datelor.
Analiza s interpretarea datelor este extrem de importanta in special in
domeniile in care se stie foarte putin despre natura adevarata a interactiilor
dintre specii sau despre procesele implicate, descoperirea de cunostiinte prin
analiza datelor.

4. DESCRIERE STIINTIFICA SI TEHNICA

1. Modele de bioacumulare. O etapa esentiala in evaluarea riscului de
contaminare este determinarea nivelului contaminantului in organism ca
functie de concetratia acestuia in mediul extern. Din mediul extern metalul se
acumuleaza in organism prin contact direct, prin consumul de hrana
contaminata sau combinat. Bioconcentrarea desemneaza cresterea substantei in
organism relativ la mediul extern iar bioacumularea ia in consideratie si
consumul de hrana. Factorul de bioconcentrare, BAC, reprezinta raportul
dintre concentratia in organism si concetratia in mediul extern, factorul de
bioacumulare, BAF, se calculeaza ca raport a concetratiei in organism si
concetratia in mediul extern luand in calcul si consumul de hrana ca expunere.



Acesti doi factori pot fi determinati experimental sau utilizand diverse modele
matematice. Atunci cand se doreste o evaluare rapida se recomanda folosire
unor metode de tip regresie care dau BCF sau BAF ca functie de carcteristicile
mediului. Daca se doreste o reprezentare cat mai fidela arealitati atunci sunt
necesare modele mai elaborate.

Modele de bioacumulare tip retea de hrana. In interiorul sistemelor ecologice
relatiile de tip prada- pradator domina procesul de raspandire a
contaminantilor. Distributia spatiala a contaminatilor, distributia spatiala a
bioreceptorilor precum si sitemul individualizat de cautare a hranei fac ca
modul de distributie a contaminantului in sistem se fie extrem de heterogen.
Pentru a refllecta in mod fidel aceasta realitate este nevoie de modele
matematice complexe cu un numar mare de necunoscute, de ecuatii si de
parametri. Din pacate de cele mai multe ori se devedeste ca gradul mare de
complexitate face ca modelul sa fie intratabil din punc de vedere al determinarii
solutiilor, fie nu poate fi rezolvat, fie parametrii nu pot fi determinati sau
starea initiala a sistemului nu poate fi determinata.

Pentru a obtine un model tratabil din punct de vedere al calcului dar inca
relevant fizic suntem nevoiti sa focalizam pe o zona restransa a realitatii si sa
simplificam restul. Marea diversitate de modele intalnita in literatura confirma
aceasta maniera de abordare a modelarii.

Tabelul reprezinta o sinteza a cinci modele diferite. Din pacate ele nu pot fi
comparate intrucat se adreseaza unor realitati diferite. Numitorul lor comun
este ca transferul prada- pradator este modelat de un sisteme de ecuatii ODE.

Descriere Tip ecosistem |Referinta

Eco- SpaCE |- spatial variabil, discretizat in celule; terestru [6]
- lant trofic cu trei nivele;

- relatii in sistem: individual dependent, combinat stocastic-
determinist;

- transferul in sitem: combinat ODE, regresie;

- mecanisnul de preluare - eliminare: cinetic de ordinul intai;
- modelul in asamblu: combinat, automat celular- ODE;
MICHTOX |- spatial dependent, discretizat in compartimente cu functi de |acvactic [4]
transfer intre compartimente;

- lant trofic cu trei nivele;

- relatii in sistem: omogene, determinist;

- transferul in sistem: ODE;

- mecanismul de preluare -eliminare: cinetic de ordinul intai;
- modelul in asamblu: ODE;

BASS - spatial omogen; acvactic [2]
- lant trofic cu trei nivele;

- relatii in sistem: omogene, determinist;

- transferul in sistem: ODE;

- mecanismul de preluare -eliminare: compartimentat, difuzie
in compartiment, functii de transfer intre compartimente;

- modelul in asamblu: ODE, PDE;

BERISP - spatial variabil, discretizat in celule; terestru
- lant trofic cu trei nivele;

- relatiil in sistem: individual dependent, combinat stocastic-
deter minist;

- transferul in sitem: ODE, regresie;




- mecanisnul de preluare - eliminare: cinetic de ordinul intai;

- modelul in asamblu: combinat, automat celular, ODE, regresie;
OBM - spatial omogen; acvactic [1]
- lant trofic cu doua nivele;

- relatii in sistem: omogene, determinist;

- transferul in sistem: ODE;

- mecanismul de preluare -eliminare: difuzie la nivelul
bronhiilor ;

- modelul in asamblu: ODE, PDE;

Diferentele majore intre ele sunt date de modul in care sunt cuantificate
distributia contaminantului in mediul extern si maniera in care pradatorii isi
procura hrana. In modelul MICHTOX parametrii in ODE sunt omogeni dar
concetratia in mediul extern este spatial variabila.

In modelele Eco- SpaCE si BERISP mediul extern este impartit in celule iar
speciile din sistem se deplaseaza in teren dupa o strategie proprie. Frecventa
intalnirilor prada- pradator depinde de distributia spatiala astfel incat gradul
de contaminare este influentat si de traictoria in teren.

Modelele BASS si OBM pun accentul pe mecanismul de preluare din mediul
extern si repatitia contaminantului in organism (BASS). Este important de
remarcat la aceste modele ca ele includ ecuatii cu derivate partiale ca modele de
difuzii a contaminantului in anumite tesuturi sau organe.

Avand in vedere structura combinata a modelului matematic al acestor modele
este aproape imposibil de facut un studiu matematic in ce priveste existenta si
unicitatea solutiilor, sensibilitatea in raport cu parametrii si starea initiala, etc.
Validarea lor se poate face numai prin compararea cu datele din teren.

Dupa cum am remarcat mai sus modelarea transferului hrana- consumator prin
ecuatii diferentiale este o practica comuna in studiul bioacumularii. Lucrul
acesta ne- a facut sa acordam o atentie deosebita acestui model. De remarcat ca
modelul nu este orientat catre un sistem ecologic anume si nu se adreseaza
unui structuri anume de populatii.

ODE ca Model al Bioacumularii. Modelul se obtine din bilantul masei cu
ipoteza ca transferul donator- receptor este functie numai de concetratia
contaminatului in donator. Fiecare receptor din sistem elimina o parte din
cantitatea preluata intr- o masura proportionala cu cantitatea din receptor. In
ipoteza ca fluxurile de elimnare si preluare sunt liniare in raport cu
concetratiile se obtine un sistem de ecuatii liniare cu un numar de parametri
care quantifica interactiile din sistem. Modelel este unul generic, se poate
aplica la nivelul unui individ sau la nivelul populatiilor din sistem. Modelul



poate fi folosit fie pentru determinarea starii sistemului, problema directa, fie
pentru determinarea unur parmetrii cinetici cum ar fi ratele de eliminarea sau
preluare cand se cunoaste nivelul concetratiei la diverse momente de timp,
problema inversa.

Problema directa, detrminarea solutiei cand se cunosc parametrii si starea
initala, nu necesita eforturii foarte mari de rezolvare intrucat solutia sistemului
poate fi determinata analitic, in cazul de fata solutia este o suma de functii
exponentiale. Deasemenea starea de echilbru a sistemului poate fi usor
determinata. Starea de echilbru permite determinarea factorilor de
bioacumulare a tuturor speciilor din sistem.

Problema inversa, include doua etape: a) studiul identificabilitatii sistemului si
b) calculul parametrilor.

Idenficabilitatea sistemului. General vorbind in problema indentificabilitatii
avem deaface cu un sistem de ecuatii care depind de un set de parametri
necunoscuti si un set de variabile, numite observabile, legate de variabilele de
stare printr-un set de ecuatii, algebrice in cazul nostru. Problema
identificabilitatii consta in a stabili daca la parametrii diferiti corespund
observabile diferite. Pentru sistemele de tip lant trophic am reusit sa aratam ca
parametrii cinetici atasati pradatorilor de varf sunt unic de determinati de
observarea acestora.

Calculul parametrilor. Pentru calculul parametrilor in problema inversa am
utilizat metoda minimizari unei functii cost. Functia cost utilizata se defineste
ca suma patratelor diferentelor dintre observabilele calculate si observabilele
masurate la diferite momente de timp. Ca metode de minimizare am utilizat
patru metode,

1. metoda Levenberg- Marquardt, LM,

2. 0 metoda stocastica, PSO, un acronim de la "particles sworm
optimization”,

3. o0 metoda hibrida, PSO plus LM

4. metoda excluziunii celulare, MEC, de localizare a tuturor punctelor
critice dintr- un domeniu limitat.

Toate metodele necesita integrarea sistemului de ecuatii, analitic sau numeric.
Pe langa aceasta metoda LM si MEC presupun calculul derivatelor functiei cost
in raport cu parametrii. Desi pentru modelul lantului trofic solutia analitica
poate fi calculata relativ rapid, indiferent de dimensiunea sistemului, in metoda
LM am preferat calculul derivatelor utilizand integrarea numerica a sistemului
care guverneaza derivatele solutiei in raport cu parametrii. MEC foloseste
solutia analitica pentru calculul acestora. Metoda PSO utilizeaza numai functia
cost, nu necesita calculul derivatelor.



In raport cu carcterul local sau global a punctului de minim furnizat metoda
LM este o metoda de tip local, metoda PSO este o0 metoda de tip global iar MEC
are un caracter local, localizarea punctelor critice dar poate fi extinsa la o
metoda de tip global. In cazul metodei hibride este greu de spus daca metoda
este de tip local sau global.

Validarea acestor metode este in curs, oricum o validare interna a fost facuta.
Prin validare interna se intelege un procedeu prin care obeservabilele masurate
provin din observabile calculate folosind un set de parametri cunoscuti urmand
ca acestia sa fie redescoperiti be baza metodei de calcul.

Detalii asupra metodelor de minimizare pot fi gasite in cele doua rapoarte
tehnice anexate la raportul stiintific, Parameter evaluation for a bioconcetration
model using cellular exclusion method si Parameter Estimation of the ODE Model
of Distribution of Hevy Metal in a Food Web. Pentru calculul efectiv a fost
elaborat un program in C, PETCh, cu surse libere. Algoritmul de calcul include
metodele LM, PSO si hibrida.

2. Explorarea datelor. Achizitia de date este un capitol important in efortul de
modelare a proceselor naturale. Cel mai adesea acestea sunt interpretate pe
baza unor modele existente. Dar exista si situatii in care nu avem un model,
modelul urmeaza a fi elaborat. Explorarea datelor se adreseaza acestei situatii.
Am avut in vedere trei instrumente de analiza,

analiza clasterelor, multiregresia liniara si metode grafice.

Pentru fiecare din aceste metode am pus la punct programe de calcul si am
elaborat documentatia si suportul teoretic aferent, Exploratory data analysis
tools. Softurile sunt scrise in C cu surse libere,
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6. CONCLUZII

Obiectivele asumate pentru aceasta faza au indeplinite integral si la termen.
Lucrarile corespund clauzelor contractuale. Rezultatele obtinute in aceasta faza
a facut obiectul patru comunicari stiintifice, a doua lucrari publicate si a trei
lucrari stiintifice.

Perspective de dezvoltare: a) Studii de caz in estimare parametrilor,

b) dezvoltarea unur metode de tip interval pentru metoda inversa,

c) Exidenderea modelului liniar la cazuri de interactie neliniare. In special
elaborarea unui model care sa iain consideratie capacitatea organismelor de a-
si modifica ratele de preluare si eliminarea ca instrumente de adaptare.
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