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Zur Erfassung von Langzeit-Auswirkungen von PBT and vPvB Stoffen im
Rahmen der sozio-6konomischen Analysen in REACH

Silke Gabbert (Korrespondenzautorin, silke.gabbert@wur.nl), Monika Nendza

Abstract

Die Autorisierung von PBT und vPvB Stoffen unter REACH
erfordert eine sozio-6konomische Analyse, die zeigt, dass die
positiven Auswirkungen einer Weiterverwendung des Stoffes
die negativen Auswirkungen Uberwiegen. Eine wesentliche
Voraussetzung flir eine sachgerechte sozio-6konomische
Analyse von PBT/VPvB Stoffen ist die Bewertung ihrer lang-
fristig zu erwartenden Umweltbelastungen. Der Multimedia
Stock Pollution Ansatz erlaubt eine Abschatzung des Zeit-
verlaufs der Anreicherung eines Stoffes in verschiedenen Um-
weltmedien. Daruber hinaus kénnen die am stérksten betrof-
fenen Umweltmedien identifiziert werden. Wir zeigen anhand
des Fallbeispiels Anthracen wie der Ansatz angewendet wer-
den kann und wie Ergebnisse — z.B. im Rahmen einer sozio-
O6konomischen Analyse — interpretiert werden kdnnen.

Einleitung

Die Anreicherung persistenter Chemikalien in der Umwelt kann
zahlreiche negative Wirkungen nach sich ziehen [1-3]. Stoffe
die persistent, bioakkumulativ und toxisch (PBT Stoffe) oder
sehr persistent und sehr bioakkumulativ (vPvB Stoffe) sind,
gelten innerhalb der Européaischen Chemikaliengesetzgebung
REACH [4] als besonders besorgniserregend (substances of
very high concern, SVHC). In REACH sind derzeit 168
Chemikalien SVHC, davon 24 Stoffe entweder PBT oder vPvB,
siehe: http://echa.europa.eu/web/guest/candidate-list-table.

Bestimmte SVHC, wie PBT und vPvB Stoffe, dirfen nach
Ablauf einer Frist nur dann weiter hergestellt und verwendet
werden, wenn ein Produzent oder Vermarkter mit Hilfe einer
sozio-6konomischen Analyse zeigen kann, dass der
volkswirtschaftliche Nutzen der Weiterverwendung die Kosten
Uberwiegt ([4] Art. 55-57, s. auch [5] fur eine detaillierte
Beschreibung des REACH Autorisierungsverfahrens). Derzeit
stehen 31 SVHC auf einer Autorisierungsliste in REACH Annex
XIV. Zwei Stoffe sind PBT oder vPvB (Moschusxylol und
Hexabromcyclododecan).

Grundsétzlich reichern sich (pseudo-)persistente Stoffe in
Umweltmedien und Organismen an, solange die Eintrage den
Abbau Ubersteigen. Die Erfassung der zu erwartenden lang-
fristigen Konzentrationen in der Umwelt ist sowohl innerhalb als
auch auf3erhalb von REACH essentiell fir eine Beurteilung von
volkswirtschaftlichen Nutzen und Kosten der Weiterverwen-
dung oder Nicht-Verwendung (pseudo-)persistenter Chemi-
kalien. Die momentane Ausgestaltung der sozio-6kono-
mischen Analyse im REACH-Autorisierungsverfahren bietet
hierzu keine konzeptionellen und methodischen Anleitungen
oder Vorgaben [6]. Ziel dieses Artikels ist es, eine mdgliche
Herangehensweise an diese Problematik aufzuzeigen.
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In den folgenden Abschnitten stellen wir den Multimedia Stock
Pollution Ansatz vor, der es ermdglicht, die kurz-, mittel- und
langfristigen Konzentrationen von PBT/vPvB Stoffen in
verschiedenen Umweltmedien einzuschétzen. Fir ein definier-
es Emissions-Szenario erlaubt dieser Ansatz Riickschlisse
darauf (i) in welchen Medien sich ein PBT/VPvB Stoff
anreichern wird, (ii) in welchen Medien die erwartete
Konzentration am groéRten sein wird, (iii) wie der Zeitverlauf der
Konzentrationen in Abhangigkeit von Medium-spezifischen
Abbauraten aussehen wird. Ziel ist nicht die detailgenaue
Berechnung der zu erwartenden Umweltkonzentrationen in
verschiedenen Medien, sondern eine Einschatzung des Zeit-
horizontes, der fir eine Bewertung von Umweltbelastungen im
Rahmen sozio-6konomischer Analysen zugrunde gelegt
werden sollte. Der Multimedia Stock Pollution Ansatz ist dabei
eine von mehreren moglichen Herangehensweisen.

Der Multimedia Stock Pollution Ansatz

Der Zusammenhang zwischen der Anderung der Konzen-
tration im Zeitverlauf und der Zerfalls- bzw. Abbaurate eines
Stoffes lasst sich mit Hilfe einer Differentialgleichung dar-
stellen, die in verschiedenen Disziplinen (Radiophysik [7],
Pharmakologie, z.B. [8], Umweltékonomie, z.B. [9, 10]) ange-
wendet wird:

P, =x, — 6P, (1)

P, bezeichnet die Anderung der Konzentration einer Chemi-
kalie im Zeitverlauf, x; ist die Emission in ein Umweltmedium
zum Zeitpunkt t und § ist die Abbaurate der Chemikalie im Um-
weltmedium.

Auflésen von Gleichung (1) ergibt einen mathematischen
Ausdruck, der den Zusammenhang zwischen der Anfangs-
konzentration einer Chemikalie zum Zeitpunkt t=0, der
Emission in t, der Abbaurate 3 und der Konzentration in t
beschreibt (s. [11] fur Details):

P, = Py et +§(1 — e‘&) = (PO — g) e~ ot +§ @)

In der umweltbkonomischen Literatur wird P: als “pollution
stock” bezeichnet [12]. Bisherige Anwendungen des Modells,
z.B. auf Pestizide [13], Treibhausgase [14] oder Wasser-
schadstoffe [15] haben jeweils nur ein bestimmtes Umwelt-
medium untersucht. Tatséchlich aber finden zwischen und in
Umweltmedien dynamische Austausch- und Transformations-
prozesse statt, die dazu fuihren, dass Stoffe in verschiedenen
Medien sich unterschiedlich stark anreichern und abgebaut
werden kdnnen. Fugazitét-basierte Multimedia Fate Modelle
kénnen diese Prozesse erfassen [16-25]. Bisher wurden
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Multimedia Fate Modelle unterschiedlicher Komplexitat (Level
I-1V) entwickelt, wobei Level IV Modelle [24] die dynamische
Simulation zeitabhangiger Anreicherungs- und Abbauprozesse
von Chemikalien in verschiedenen Umweltmedien erlauben.
Obwohl aus wissenschaftlicher Sicht zu bevorzugen, sind
Level IV Modelle fiir eine praktische Anwendung in regula-
torischen Entscheidungsprozessen weniger geeignet weil sie
sehr datenhungrig sind. Ein pragmatischer Kompromiss
zwischen theoretischem Anspruch und Anwendbarkeit ist die
Kombination eines Level Il Modells mit dem Stock Pollution
Ansatz.

Die Simulation der langfristigen Anreicherungs- und Abbau-
prozesse in verschiedenen Umweltmedien erfolgt in zwei
Schritten (Abb. 1):

1. Mit einem Level Ill Multimedia Fate Modell (z.B.
http://www.trentu.ca/academic/aminss/envmodel/models/V
BL3.html) wird die anteilige Verteilung des emittierten
Stoffes in Boden, Wasser, Luft, Sediment, Schwebstoffe
und Fische im Steady State berechnet. Daraus lassen sich

prozentuale Anteile des Emissionseintrags in Boden,
Wasser, Luft und Sediment ableiten.

2. Die prozentualen Anteile dienen anschlieBend als
Gewichtungsfaktoren fiir die Berechnung der Medium-
spezifischen Eintrage eines PBT/vPvB Stoffes pro Periode.
Anhand dieser Eintrage kann der Zeitverlauf der erwarteten
Konzentrationen fiir Boden, Wasser, Luft und Sediment

simuliert werden.
/\
Stock Pollution | -

Modell
* Prozentuale
Verteilung der
Emissionen auf ver-
schiedene Medien

- | Umweltbelastung
* Wo?
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| Multimedia Stock
| Pollution Modell

Abb. 1: Schematische Darstellung des Multimedia Stock Pollu-
tion Ansatze

* Dynamische
Modellierung der
langfristigen
Anreicherungs- und

Level Ill Multimedia Abbauprozesse

Fate Modell

Tabelle 1: Eigenschaften von Anthracen relativ zu den P und vP Grenzwerten geméali REACH (Annex XIII)

REACH REACH
Anthracen Grenzwert “P” Grenzwert “vP”
CAS Nummer 120-12-7
Molekulargewicht 178,24
[g/mol]
Schmelzpunkt [°C] 216,4

Wasserléslichkeit 0,047 bei 25°C

[mg/L]
Dampfdruck [Pa] 9.4x10 bei 25°C

Log Kaw" -2,84

Log Kow 4,68
Abbau-Halbwertszeit in 3.4 h bei 52 °C N N

Luft

Abbau-Halbwertszeit in SiuRwasser: > 40 d

Wasser 13-42d Meerwasser: > 60 d >60d
Abbau-Halbwertszeit in . SiRwasser: >120d

Sediment 791254204 Meerwasser: > 180 d >180d
Abbau-Halbwertszeit in 210 d: 420-1250 d >120d > 180 d

Boden

Daten aus:[27].

" log Kaw berechnet als log (HLC/RT) mit HLC = Dampfdruck [Pa] geteilt durch Wasserloslichkeit [mol/m?]; R = 8,319 m® mol* K

Fallbeispiel: Anthracen

Die Mdglichkeiten und Grenzen des Multimedia Stock Pollution
Ansatzes zeigen wir am Beispiel von Anthracen, einem
polyzyklischen aromatischen Kohlenwasserstoff, der in Stein-
kohlenteer vorkommt und der z.Zt. auf der Kandidatenliste fr
die Autorisierung steht (s. http://echa.europa.eu/candidate-list-
table).

Die bendtigten Daten fir die Multimedia Fate Modellierung
wurden dem SVHC Support Dokument fur Anthracen [27]
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enthommen (Tab. 1). Wenn mehrere Angaben zu Abbau-
Halbwertszeiten vorlagen, haben wir konservative Werte ver-
wendet.

Level Il Multimedia Fate Modelle berechnen die anteiligen
Mengen eines Stoffes in Umweltmedien im Steady State. Weil
die berechneten Verteilungen vom Eintragsort abhangig sind,
haben wir stellvertretend zwei Emissionsszenarien mit Ein-
tragen entweder in Wasser oder Luft betrachtet (Tab. 2). Damit
werden Minimal- bzw. Maximalwerte erhalten, die auch die
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Werte bei teilweisen Emissionen sowohl in Wasser als auch
Luft umfassen. Die anteiligen Mengen sind unabh&ngig von der
absoluten Grof3e der Emissionen und kdnnen in die erwarteten
medium-spezifischen Emissionen xi transformiert werden. Wir
unterstellen derzeit konstante anteilige Emissionen wahrend
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der gesamten betrachteten Periode, eine erhebliche Verein-
fachung, die durch eine Erweiterung des Ansatzes auf dyna-
mische Modelle tberwunden werden kann.

Tabelle 2: Emissionen in Wasser (Emissionsszenario 1) und Luft (Emissionsszenario 2), und resultierende anteilige Mengen von

Anthracen in verschiedenen Umweltmedien (in %)

Emissionsszenario 1:
100% Emissionen in Wasser

Emissionsszenario 2:
100% Emissionen in Luft

Gesamtmenge [t/y] Emissionen Wasser

Gesamtmenge [t/y] Emissionen Luft

[t/(twasser*y)] [t/(teui*y)]
1350 X =27 1350 X =27
anteilige Mengen f; [%] anteilige Mengen f; [%]
Luft Wasser Boden Sediment Luft Wasser Boden Sediment
0,0233 54,8 0,98 44,2 2,32 0,160 97,4 0,130

Daten aus [27], anteilige Mengen berechnet mit http://www.trentu.ca/academic/aminss/envmodel/models/VBL3.html;

Volumen und Massen der Umweltmedien in Europa aus EUSES
(https://ec.europa.eul/jrc/en/scientific-tool/european-union-system-evaluation-substances) und EPI Suite

(http://www2.epa.gov/tsca-screening-tools/using-predictive-methods-assess-exposure-and-fate-under-tsca#fate).

Emissionsszenario 2:
100% in Luft

Emissionsszenario 1:
100% in Wasser

Politikszenario 1: Politikszenario 1:

Konstante Konstante
Emissionen (iber Emissionen (iber
t =50 Jahre t =50 Jahre

Politikszenario 2:
Beendigung der
Emissionen nach
10 Jahren

Politikszenario 2:
Beendigung der
Emissionen nach
10 Jahren

Abb. 2: Szenarien-Definition fiir die Simulation der Multimedia
Stock Pollution Bewertung von Anthracen

Politikszenario 1: Konstante Emissionen tber 50 Jahre
Abbildung 3 zeigt die Entwicklung des Pollution Stocks fiir
Anthracen in verschiedenen Umweltmedien, oben fir 100%
Emissionen in Wasser, unten fiir 100% Emissionen in Luft. In
beiden Emissionsszenarien bildet sich durch die exponentielle
Anreicherung des Stoffes im Zeitverlauf ein Pollution Stock bis
zum Steady State, und zwar bei Eintrag ins Wasser vor allem
im Sediment, bei Eintrag in die Luft vor allem im Boden. Diese
Verteilungsmuster sind mit den jeweils groRen Kontaktflachen
und den geringeren Abbauraten im Boden und Sediment im
Vergleich zu Wasser und Luft erklarbar. Interessanterweise
stimmt die relative Belastung der Umweltmedien hinsichtlich
des Pollution Stocks nicht mit den anteiligen Mengen des
Stoffeintrags gemaR Level Il Multimedia Fate Modellierung
Uberein (Tab. 2). Die Diskrepanz lasst sich damit erklaren, dass
Level 1l Multimedia Fate Modelle den Steady State nach
einmaliger Emission darstellen, wahrend der dynamische
Stock Pollution Ansatz die sich langfristig entwickelnden
Belastungen bei kontinuierlichen Eintragen erfasst.
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Emissionsszenario 1: 100% Emissionen in Wasser*

3.00E-05

2 50E-05

= Boden
2.00E-05

Sediment
1.50€-05

1.00€-05

Pollution Stock [mg/fton]

5.00E-08

0.00E+00
(1] 10 20 30 40 50
Zeit [Jahre]

Emissionsszenario 2: 100% Emissionen in Luft*

7.00E-05
6.00E-05

5.00E-05
= Boden
4.00E-05
Sediment
3.00E-05

2.00E-05

Pollution Stock [mg/ton]

1.00€-05

0.00E+00
o 10 20 30 40 50
Zeit [lahre]

Der Verlauf des Pollution Stocks in den Medien Luft und Wasser ist in
der Abbildung nicht dargestellt, da er im Vergleich zu Sediment und
Boden sehr klein ist. Auf Anfrage stellen die Autoren die Abbildungen
zu den Stock Pollution Verlaufen fur Luft und Wasser gerne zur
Verflgung.

Abb. 3: Entwicklung des Pollution Stocks im Zeitverlauf fiir
Anthracen, Politikszenario 1 (Konstante Emissionen tber 50
Jahre)

Politikszenario 2: Beendigung der Emissionen nach 10 Jahren
Abbildung 4 zeigt die Entwicklung des Pollution Stocks von
Anthracen unter der Annahme, dass nach 10 Jahren samtliche
Eintrage beendet werden. Danach fuhrt der Abbau zu einer
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Reduktion der Belastungen, die im Sediment ca. 30 Jahre
(Abb. 4 oben) und im Boden ca. 50 Jahre (Abb. 4 unten) an-
dauern. Damit wird deutlich, dass eine Beendigung der Emis-
sionen von persistenten Stoffen nicht mit einem Ende der Um-
weltbelastungen einhergeht, sondern diese noch Jahrzehnte
fortbestehen kénnen. Die Einbeziehung dieser Belastungen
auch nach dem Ende von Emissionen in die sozio-tkono-
mische Analyse im Rahmen der Autorisierung von persistenten
SVHC ist deshalb ein wichtiges Anliegen. Ahnlich wie beim
Politikszenario 1 beobachten wir, dass der relative Pollution
Stock in den verschiedenen Umweltmedien zeitabhéngig mit
den jeweiligen Abbauraten variiert. Anwendungen des Stock
Pollution Ansatzes auf weitere Stoffe (z.B. Hexabromcyclo-
dodecan, HBCDD) zeigten aul3erdem, dass sich die Rangfolge
der am starksten betroffenen Umweltmedien im Zeitablauf
andern kann [28].

Emissionsszenario 1: 100% Emissionen in Wasser*

2.50€-05
w—Boden

2.00E-05
Sediment

1.50€-05

1.00E-05

5.00E-06

Pollution Stock [mg/ton]

0.00E+00
o 10 20 30 40 50
Zeit [Jahre]

Emissionsszenario 2: 100% Emissionen in Luft*

4.00€-05

3.50€-05

Boden
3.00€-05

Sediment

2.50€-05
2.00E-05
1.50€-05

1.00E-05

Pollution Stock [mg/ton]

5.00€-06 -+

0.00E+00
] 10 20 30 40 50
Zeit ahre]

*Der Verlauf des Pollution Stocks in den Medien Luft und Wasser ist in
der Abbildung nicht dargestellt, da er im Vergleich zu Sediment und
Boden sehr klein ist. Auf Anfrage stellen die Autoren die Abbildungen
zu den Stock Pollution Verlaufen fur Luft und Wasser gerne zur
Verfligung.

Abb. 4: Entwicklung des Pollution Stocks im Zeitverlauf fir
Anthracen ,Politikszenario 2 (Beendigung der Emissionen nach
10 Jahren)

Synopsis

Der Stock Pollution Ansatz ermdglicht eine Abschéatzung des
Zeitverlaufs von Umweltbelastungen durch (pseudo-)persis-
tente Stoffe. Dies ist eine Voraussetzung, um mégliche nega-
tive Auswirkungen von Anreicherungen dieser Chemikalien in
Umweltkompartimenten abzuschatzen und, wie im REACH
Autorisierungsverfahren vorgesehen, gegen den Nutzen einer
Weiterverwendung abwéagen zu koénnen. Die folgenden
Schlussfolgerungen seien besonders hervorgehoben:
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(1) Die Betrachtung der langfristigen Umweltexpositionen von
(pseudo-)persistenten Stoffen ist flr regulatorische Abwa-
gungsentscheidungen essentiell, da sie das Andauern und
das Ausmall von Belastungen nach Beendigung der
Emissionen im Hinblick auf mogliche Langzeitfolgen der
Weiterverwendung dieser Stoffe verdeutlicht.

(2) Der Stock Pollution Ansatz ist ein pragmatisches Instru-
ment zur Abschatzung des Zeitverlaufs der Umwelt-
belastungen von (pseudo-)persistenten Stoffen fir ver-
schiedene Szenarien. Eine vergleichende Bewertung ver-
schiedener Herangehensweisen und Szenarien sowie
deren Implikationen fiir Autorisierungsentscheidungen ist
ein Beitrag zur Ausgestaltung der sozio-6konomischen
Analysen fiir das REACH Autorisierungsverfahren.

(3) Die Bestimmung der langfristigen Umweltexpositionen ist
ein notwendiger, aber kein hinreichender Schritt zur
Feststellung mdglicher schadlicher Auswirkungen von
(pseudo-)persistenten Stoffen. Grundsatzlich kann eine
geringere Konzentration in einem Umweltmedium ein
hoheres Gefahrenpotential darstellen als eine hodhere
Konzentration in einem anderen Umweltmedium. Die
Ableitung geeigneter MessgréRen des Schadigungspoten-
tials von (pseudo-)persistenten Stoffen ist eine multi-
disziplindre wissenschaftliche und regulatorische Heraus-
forderung.
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