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RESUMEN

Los recursos de agua dulce en el mundo son limitados y constituyen una pequefia
parte de las reservas de agua. El uso de agua regenerada es una fuente valiosa para
satisfacer la demanda de agua que contribuye a resolver la escasez de agua y la presion
sobre los recursos hidricos. El empleo de estas aguas regeneradas procedentes de las
Estaciones Depuradoras de Aguas Residuales (EDAR), plantean un dilema debido a que
algunos contaminantes emergentes (CEs) no son eliminados por completo por las EDAR.

El principal objetivo de esta tesis doctoral ha sido la validacion agronémica del
tratamiento de aguas en lo que a CEs se refiere y la calibracion de dos modelos de
simulacién. El primer modelo de simulaciéon ha sido un Sistema Experto Inteligente (SEI)
desarrollado por el Departamento de Ciencias Politécnicas del Grado en Ingenieria
Informatica de la UCAM y el segundo el modelo New Plant Uptake model for ionizable
compounds 2 x 2 matrix. monovalent acids and bases (NPUM), desarrollados por la
Technical University of Denmark (DTU) para predecir el comportamiento, la asimilacién
y la distribucién de los CEs en las diferentes partes de las plantas. Se han seleccionado
cinco CEs para estudiar su comportamiento en una EDAR representativa de la Region de
Murcia y en diferentes cultivos expuestos a estos CEs que son regados con el efluente de
dicha EDAR. Los CEs seleccionados han sido: carbamazepina (CBZ), diclofenaco (DCEF),
ibuprofeno (IBP), ketoprofeno (KTP) y naproxeno (NPX). Estos CEs han sido
seleccionados dada su representatividad y en base a diversos estudios realizados en
numerosos trabajos de investigacion. Este estudio se ha realizado en un invernadero del
CEBAS-CSIC anexo a la EDAR de Roldan, Lo Ferro-Balsicas (Murcia, Espafna) (UTM) X:
679615.7525, Y: 4185244.9214), cuya explotacion esta gestionada actualmente por la
empresa ESAMUR. Este trabajo de investigacion se dividié en dos experimentos. En un
primer experimento se caracterizé el agua procedente de la EDAR de Roldan, Lo Ferro-
Balsicas y se utilizé el efluente de esta EDAR como agua de riego de cultivos horticolas
caracteristicos de la Region de Murcia (lechuga, perejil, repollo, brécoli y calabacin)
estudiando el comportamiento y la respuesta de los cultivos horticolas regados con el
agua regenerada de esta EDAR, comprobando la posible acumulacion de los CEs
seleccionados (CBZ, DCF, IBP, KTP y NPX) en las diferentes partes de los cultivos

estudiados y evaluar el riesgo potencial que supone para la salud humana su



incorporacion en la cadena alimentaria. En un segundo experimento, se seleccionaron tres
variedades de lechuga que se regaron con agua mezclada con dos CEs (CBZ y DCF) a
diferentes concentraciones y se estudié la acumulaciéon de los CEs en la parte comestible
de las hojas y el posterior paso a la cadena alimentaria. Con los resultados obtenidos en
este segundo experimento, se calibraron los dos modelos de simulacion SEI y NPUM para
predecir la asimilacidn y la distribucion de los CEs en las diferentes partes de los cultivos
estudiados. Los resultados obtenidos en el primer experimento mostraron sélo presencia
de IBP en la parte comestible de la lechuga, no encontrando acumulacién del resto de CEs
(CBZ, DCF, KTP y NPX) en los cultivos estudiados. En el segundo experimento en el caso
de la CBZ, las hojas mostraron niveles mas altos de captaciéon y mayores factores de
bioconcentracién (BCF) comparado con las raices, esto se debe a la neutralidad y la
hidrofobicidad media del CE. En el DCF, fueron las raices las que mostraron niveles mas
altos de captacion y mayores factores de bioconcentraciéon (BCF), puede atribuirse a su
alta hidrofobicidad y baja solubilidad en agua. Los resultados de este experimento se
corresponden con los valores obtenidos por los dos modelos de simulaciéon SEI y NPUM.
Se realizé una prediccion de acumulacién y concentracién de CBZ y DCF en lechuga si se
aprovechara el efluente de 10 EDAR de la Region de Murcia como agua de riego con los
los dos modelos de simulaciéon SEI y NPUM. Con el modelo de simulacion NPUM se
realizd también una prediccion de acumulacion de IBP, KTP y NPX en el cultivo de
lechuga a diferentes concentraciones de CEs. Tanto en los experimentos llevados a cabo en
invernadero como en las predicciones desarrolladas por los dos modelos de simulacién
SEI y NPUM, podemos observar que las concentraciones diarias ingeridas de CEs son
inferiores a los limites aceptables, por lo tanto, segiin la evaluacidon realizada, la
concentracion de CEs detectados en la parte comestible de las lechugas, no suponen
ningun riesgo para la salud humana.

Ademas, gracias a la obtencidon de una buena simulacién con los dos modelos
planteados para predecir la absorcion y la distribucion de los CEs en las diferentes partes
de los cultivos estudiados, se comprueba que estas herramientas son de gran utilidad para
poder ahorrar costes de laboratorio en analiticas, personal, planificacion y tiempo que

suponen cuando se requieren realizar estudios de esta envergadura.

Palabras clave: contaminantes emergentes (CE), Estaciones Depuradoras de

Aguas Residuales (EDAR), cultivos, absorcion, modelos de simulacion, efluentes, riego.



ABSTRACT

Freshwater resources in the world are limited and constitute a small part of the
water reserves. The use of reclaimed water is a valuable source to meet the demand for
water that contributes to solving water scarcity and pressure on water resources. The use
of these reclaimed waters from Wastewater Treatment Plants (WWTP) poses a dilemma
because some emerging pollutants (CEs) are not completely eliminated by WWTP.

The main objective of this doctoral thesis has been the agronomic validation of
water treatment as far as CEs are concerned and the calibration of two simulation models.
The first simulation model has been an Intelligent Expert System (SEI) developed by the
Department of Polytechnic Sciences of the Degree in Computer Engineering of the UCAM
and the second the model New Plant Uptake model for ionizable compounds 2 x 2 matrix.
monovalent acids and bases (NPUM), developed by the Technical University of Denmark
(DTU) to predict the behaviour, the assimilation and the distribution of the CEs in the
different parts of the plants. Five CEs have been selected to study their behavior in a
WWTP representative of the Region of Murcia and in different crops exposed to these CEs
that are irrigated with the effluent of the WWTP. The selected CEs have been:
carbamazepine (CBZ), diclofenac (DCF), ibuprofen (IBP), ketoprofen (KTP) and naproxen
(NPX). These CEs were selected due to their representativeness and based on various
studies conducted in numerous research projects. This study was carried out in a
greenhouse of the CEBAS-CSIC annexed to the Roldan WWTP, in Lo Ferro-Balsicas
(Murcia, Spain) ((UTM) X: 679615.7525, Y: 4185244.9214), whose exploitation is currently
managed by the company ESAMUR. This research work was divided into two
experiments. In a first experiment, water from the Roldan WWTP, was characterized and
the effluent from this WWTP was used as water for irrigation of horticultural crops
characteristic of the Region of Murcia (lettuce, parsley, cabbage, broccoli and zucchini).
The behaviour and response of horticultural crops irrigated with the regenerated water of
this WWTP were investigated, verifying the possible accumulation of the selected ECs
(CBZ, DCF, IBP, KTP and NPX) in the different parts of the studied crops and evaluating
the potential risk to human health its incorporation into the food chain. In a second
experiment, three lettuce varieties were chosen and were irrigated with water mixed with

two CEs (CBZ and DCF) at different concentrations. The accumulation of the ECs in the



edible part of the leaves and the subsequent step to the chain was studied. With the
results obtained in this second experiment, the two simulation models SEI and NPUM
were calibrated to predict the assimilation and distribution of the CEs in the different
parts of the studied crops. The results obtained in the first experiment showed only
presence of IBP in the edible part of the lettuce, not finding accumulation of the rest of
CEs (CBZ, DCF, KTP and NPX) in the studied cultures. In the second experiment in the
case of the CBZ, the leaves showed higher levels of uptake and higher bioconcentration
factors (BCF) compared to the roots, this is due to the neutrality and the average
hydrophobicity of the drug. With DCF, it was the roots that showed highest uptake levels
and highest bioconcentration factors (BCF), which was attributed to their high
hydrophobicity and low water solubility. The results of this experiment corresponded to
the values obtained by the two simulation models SEI and NPUM. A prediction with the
two simulation models SEI and NPUM of the accumulation and concentration of CBZ and
DCF in lettuce was made in the assumption that effluents of 10 WWTP of the Region of
Murcia were used as irrigation water. With the NPUM simulation model, a prediction of
the accumulation of IBP, KTP and NPX in the lettuce culture at different concentrations of
those CEs was also made. Both in the experiments carried out in the greenhouse and in
the predictions developed by the two simulation models SEI and NPUM, we can observe
that the daily ingested concentrations of CEs are lower than the acceptable limits.
Therefore, according to the evaluation made, the concentration of CEs detected in the
edible part of the lettuce, do not pose any risk to human health.

In addition, and thanks to having obtained a good simulation with the two
proposed models predict the absorption and distribution of the CEs in the different parts
of the studied crops, these tools are very useful to be able to save lab costs in analytics,
personnel, planning and time that they involve when studies of this magnitude are

required.

Keywords: emerging pollutants (CE), Wastewater Treatment Plants (WWTP),

crops, absorption, simulation models, effluents, irrigation.



"El experimentador que no sabe lo que estd buscando, no comprenderd lo que encuentra”
Claude Bernard (1813-1878)
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CAPITULO I: INTRODUCCION 37

I- INTRODUCCION

1.1. IMPORTANCIA DE LA INVESTIGACION

El agua es un recurso escaso y es imprescindible para el medio ambiente y para la
vida humana. Como consecuencia del rapido desarrollo econémico se ha realizado un uso
indebido de la misma. Durante muchos anos, han sido vertidos al medio ambiente,
sustancias biologicamente activas, residuos de agricultura, la industria y la medicina.

La calidad del agua es un problema en todas las partes del mundo, tanto en los
paises desarrollados como en los que estan en vias de desarrollo. Esto hace que depende
en que parte del mundo nos encontremos, la preocupacion de la calidad del agua dependa
de factores totalmente diferentes entre si.

El deterioro de la calidad del agua es una amenaza para los progresos conseguidos
en el acceso al agua potable. El manejo y el almacenamiento en condiciones no éptimas
constituyen un problema. La contaminacién quimica del agua es un grave problema. La
contaminacién de las aguas se debe a vertidos de muy diferente indole, sustancias
industriales, pesticidas, hidrocarburos, ...

Pero en la sociedad actual en que vivimos, nos encontramos con nuevos
compuestos como son los contaminantes emergentes (CEs) en las aguas que en paises
como Espana tienen una amplia presencia. Dentro de los CEs encontramos los farmacos y
los productos de uso personal y esta contaminacién se suma a la que tradicionalmente ha
sido mas estudiada y vinculada a determinadas sustancias industriales, pesticidas, etc.
Esto se debe a que una parte de los CEs que son ingeridos acaban en los rios a través de la
orina debido a que el ser humano no es capaz de metabolizar los CEs al 100% y los excreta
por las heces y la orina (Lienert et al., 2007).

La aparicion de elementos tdxicos tiene su origen en el ciclo del agua y en alguna
parte de este ciclo es donde se produce la contaminaciéon del agua, alterando su calidad.
Las principales vias de entrada de los contaminantes en el medio ambiente son urbanas,

industriales, agricola y ganadero (Figura 1).
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Figura 1. Fuentes y rutas de incorporacién de CEs en el medio ambiente. Fuente adaptado
de Barbosa et al., 2016

Debido a que las Estaciones Depuradoras de Aguas Residuales (EDAR) no estan
disefiadas para la eliminaciéon de contaminantes emergentes (Camacho-Munoz et al.,
2009), en los puntos de vertido de las EDAR, encontramos concentraciones considerables
de estos nuevos contaminantes. Esto es debido a su persistencia al tratamiento secundario
convencional (por ejemplo, lodos), estos productos quimicos no se eliminan por completo.
(Halling-Serensen et al., 1998; Ternes, 1998). La Union Europea (UE) considera
actualmente que el costo de las estrategias de control de estos contaminantes (por
ejemplo, la actualizacién de las EDAR existentes) no compensa los impactos asociados a
tales contaminantes (Plosz et al., 2013). Cuandos se aprovechan los efluentes de las EDAR
como agua de riego en cultivos, se incorporan los CEs en la cadena alimentaria cuando los
vegetales que se consumen por el ser humano tienen una concentracion de CEs en las
partes comestibles de los mismos. Al ser consumidas por el ser humano, parte de estos
CEs son expulsados por la orina y se vierten a las EDAR. Por su parte las EDAR no
eliminan por completo los CEs y se incorporan de nuevo a los vegetales que son regados

con el agua del efluente de la EDAR (Figura 2).
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Figura 2. Ciclo de incorporacién de CEs a la cadena alimentaria tras el proceso de
depuracion. Fuente elaboracion propia

Entre los diferentes CEs que podemos encontrar en los efluentes de las EDAR se
han detectado: los betabloqueantes, analgésicos, reguladores lipidicos, antibidticos,
medios de contrastes de Rayos X, etc. (Flyborg et al., 2010; Horsing et al., 2011; Kasprzyk-
Hordern et al., 2007; Miege et al., 2008; Radjenovic et al., 2007; Rosal et al., 2010;). Segun
estudios realizados, en los rios europeos se ha detectado niveles de CEs en los siguientes
porcentajes: CBZ en un 95%, DCF en un 83%, NPX en un 69%, IBP en un 62% y KTP en un

14% siendo las mayores concentraciones medias para CBZ (75,00 ng L) (Loos et al., 2009).
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II - JUSTIFICACION

El trabajo recogido en esta Tesis Doctoral se pesenta como un estudio fundamental
en el aprovechamiento de las aguas regeneradas procedentes de EDAR como agua de
riego en cultivos horticolas en zonas donde la escasez de agua es un factor limitante en el
riego de estos cultivos como acontece en la zona de estudio de este trabajo de la Region de
Murcia.

Los conocimientos de otros trabajos de investigacion realizados sobre este tema han
servido de punto de partida para poder seguir avanzando en el estudio del
comportamiento de los CEs en las diferentes partes de la planta después de la absorcion y
acumulacion de los mismos en los cultivos.

El empleo de modelos de prediccion de absorcién de CEs en los tejidos de las
plantas como los expuestos en esta Tesis Doctoral, son de gran ayuda en la toma de
decisiones en el aprovechamiento de las aguas regeneradas y contribuyen a reducir costes
de laboratorio, impacto ambiental y tiempos de espera en la obtencién de resultados de
concentracion de CEs en los tejidos de las plantas y poder estudiar los riesgos asociados
que esta practica puede suponer en la salud humana.

Tras lo expuesto, se considera que profundizar en el aprovechamiento de las aguas
procedentes de EDAR, la presencia de CEs en los efluentes y la absorcidn de los diferentes
CEs en los cultivos que se han regado con dichas aguas, tiene un alto interés para
favorecer la toma de decisiones mas juiciosas en relacién al aprovechamiento de aguas
procedentes de EDAR en el riego de cultivos sin que esta practica suponga un riesgo para
la salud humana debido a la incorporacién de CEs en la cadena alimentaria al consumir

dichos cultivos.
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IIT - ESTADO DEL ARTE

3.1. IMPORTANCIA DEL EMPLEO DE AGUAS RESIDUALES EN LA AGRICULTURA.

Se estima que en el afio 2030 un porcentaje mayor del 60% de la poblacién mundial
podria sufrir escasez de agua (Qadir et al., 2007; Rijsberman, 2006; Wallace, 2000). Los
recursos de agua renovable han disminuido en todas las regiones del mundo con
excepcion de Europa del Este (Redondo y Lomax, 1997). Ademas, las necesidades de agua
para la produccion de alimentos aumentaran significativamente para erradicar la pobreza
en los paises en desarrollo a partir del afio 2040.

Para satisfacer estas necesidades de agua de riego, el uso del agua subterrdnea esta

aumentando debido a diversos factores como el cambio climatico, el aumento de la
poblacién y el consumo excesivo de agua (Doll et al., 2012; Green et al., 2011; Siebert et al.,
2010), lo que conlleva a una sobreexplotacién de los recursos del agua subterranea.
Debido a estos factores expuestos, las aguas residuales pueden ayudar a solventar estas
necesidades de agua de riego y reducir la presion sobre los recursos hidricos
convencionales. Pero para que estas aguas residuales puedan llegar a utilizarse, deben
tratarse para cumplir con unos estandares de calidad del agua de riego (WHO, 2006).
El bienestar social y la proteccion del medio ambiente impulsan el uso de aguas residuales
como agua de riego en la agricultura dado los beneficios que aporta como el aumento de
la produccién, un mayor suministro de alimentos y la disminucién de la malnutriciéon en
los paises pobres. Este aprovechamiento de agua residual contribuye a la protecciéon del
medio ambiente (Anderson, 2003; Hamilton et al.,, 2006), minimizando los impactos
ambientales asociados con la extraccion de aguas subterraneas y reduciendo el vertido de
las aguas residuales al medio ambiente.

A pesar de que el aprovechamiento de las aguas residuales puede ayudar a
alcanzar los beneficios anteriormente descritos, también puede ser perjudicial debido a la
degradacion de los suelos agricolas y la contaminacion de los acuiferos y las aguas
superficiales. Por tanto, el empleo de aguas residuales se enfrenta a los siguientes
desafios: (i) las aguas residuales son un recurso de gran importancia mundial sobretodo

en la agricultura; (ii) el uso de las aguas residuales con una adecuada gestién contribuye a
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mantener la produccién de alimentos sin ningtn riesgo para la salud humana respetando
el medio ambiente; y (iii) sin una gestion adecuada, el uso de aguas residuales plantea

graves riesgos para la salud humana y el medio ambiente.

3.2. EL APROVECHAMIENTO DE AGUAS RESIDUALES EN EL MUNDO.

3.2.1. Africa.

En el norte de Africa, Ttnez es el pionero en el aprovechamiento de las aguas
residuales como agua de riego (Shetty, 2004). Aproximadamente un 75 y un 25% de las
poblaciones urbanas y rurales respectivamente, estan conectadas al alcantarillado lo que
ha permitido la puesta en marcha de la reutilizacion de las aguas residuales (Ministry of
Agriculture, 1998) con una reutilizacién agricola de 25.000 has con aproximadamente 300
millones de m® de aguas residuales tratadas en la actualidad (Ministry of Agriculture,
1998).

En el caso de Egipto, la reutilizacion de aguas residuales tratadas no esta permitida en el
uso de riego de verduras que se consuman crudas. En Marruecos se riegan
aproximadamente 8.000 has de terreno con aguas residuales (USEPA, 2004) y uno de los
mayores problemas que plantea para su reutilizacion eficiente es unas adecuadas
infraestructuras (USEPA, 2004).

El Africa subsahariana esta caracterizado por economias pobres con deficientes redes de
alcantarillado y riego que impiden la reutilizacion de las aguas residuales con unas
minimas garantias sanitarias. En zonas agricolas de Ghana aproximadamente un 40% de
los agricultores extraen el agua de riego de rios, la mayor parte de los cuales estan
contaminados con aguas residuales sin tratar (Cornish y Aidoo, 2000; Cornish et al., 2001).
En Dakar una practica comun es el aprovechamiento del agua directamente de las
alcantarillas para obtener agua para el riego de cultivos horticolas (Faruqui et al., 2004).
Por ultimo, destacar que Sudafrica posee una infraestructura de alcantarillado bien

desarrollada pero solo reutiliza menos de un 5% del efluente tratado (Grobicki, 2000).
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3.2.2. Asia.

La reutilizacion de aguas residuales es una practica muy comun en Asia.
China tiene una distribucion desigual del agua al tener un 80% del total de los recursos de
agua ubicados en el sureste (Worldwatch Institute, 2006) en una regidon que representa
solo el 35% de la tierra cultivable del pais (Deng et al., 2006; Wang et al., 1999). Teniendo
en cuenta estas caracteristicas, la disponibilidad de los recursos hidricos per capita es
inferior a un tercio de la media mundial (Wang y Jin, 2006).
Con el fin de dar solucién a esta situacidn, se ha desarrollado un modelo de optimizaciéon
disefiado por Chu et al. (2004), con el que se puede llegar a calcular el volumen anual de
reutilizacion de aguas residuales en China, teniendo en cuenta las limitaciones
tecnoldgicas, fisicas y econdomicas. Con este modelo, en Beijing se podrian llegar a
reutilizar medio billéon de m? al afio. Con este modelo de aprovechamiento planteado, el
potencial estimado de reutilizacion de aguas residuales se ha incrementado a 2,50 billones
m? afiol. La agricultura es el sector con mayor demanda de aguas residuales, donde las
aguas residuales que se utilizan para el riego en China son en su mayoria no tratadas y de
mala calidad. Destaca también Japon como referente en la reutilizacién de aguas
residuales urbanas, donde la agricultura representa aproximadamente un 15% de la
reutilizacion total de aguas residuales y el resto se utiliza en el riego de parques, campos
de golf, ...) (Japan Sewage Works Association, 2002; Ogoshi et al., 2001).
En los paises en desarrollo de Asia tropical, el riego de aguas residuales no es frecuente
debido a la alta precipitacion anual, exceptuando paises como la India y Vietnam que si
que utilizan las aguas residuales (Radcliffe, 2004).
En Pakistan, en el 80% de las ciudades con poblaciones mayores de 10.000 habitantes usan

aguas residuales no tratadas para regar tierras agricolas (Ensink et al., 2004).

3.2.3. Centroamérica y sudamérica.

El aprovechamiento de las aguas residuales cada vez esta adquiriendo mayor
importancia a pesar de los abundantes recursos hidricos disponibles en esta parte del
mundo debido a diferentes condicionantes como por ejemplo la ubicacion y el tamafio de
muchas de las grandes ciudades que hace que la disponibilidad del agua no sea tan
abundante o accesible como cabria esperar. En Brasil, por ejemplo, cuenta con

aproximadamente el 7% del agua del mundo pero el 80% se encuentra en el norte,
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mientras que aproximadamente el 70% de la poblacion habita en las zonas sureste, sur y
oeste central del pais (USEPA, 2004). El principal uso del agua regenerada en Brasil se
dedica principalmente a las aplicaciones industriales, como torres de enfriamiento en la
planta de fabricacién de vehiculos, Aeropuerto Internacional de Sao Paulo, ... (Wagner,
2006). En Pert, la reutilizacion de aguas residuales se practica en la zona costera donde la
mayoria del efluente no tratado se utiliza en el riego de cultivos agricolas (USEPA, 2004).

En Lima se aprovechan las aguas residuales no tratadas en el riego agricola.

3.2.4. Europa.

En Europa aproximadamente la mitad de los paises estan en una situacion donde la
disponibilidad de agua se esta convirtiendo en una limitacién para el desarrollo de los
mismos y se requieren grandes inversiones para asegurar el suministro de agua (Bixio et
al., 2005). Ademas, existen desequilibrios entre los recursos y la demanda de agua que
surgen debido a diferentes factores como la inestabilidad en las precipitaciones, el tamafio
de la poblacion y el creciente nivel de vida en muchos paises. Se han realizado
importantes proyectos de reutilizacién de aguas residuales en Europa (Bixio et al., 2005),
principalmente en las zonas costeras del sur de Europa (45% riego agricola) con una
climatologia mds seca y en zonas urbanas (50% uso industrial) con una alta densidad de
poblacién del norte de Europa. (Angelakis y Bontoux, 2001; Angelakis et al., 2003).

Suecia y Escandinavia tienen regiones secas lo que ha llevado a tomar en practica politicas
en la conservaciéon del agua y la reutilizacién de aguas residuales. En los Paises Bajos,
debido a las restricciones en la extraccion de acuiferos, ha llevado a incentivar el
aprovechamiento de las aguas residuales para su posterior reutilizacién. En paises como
Alemania, Austria, Irlanda, Dinamarca, Finlandia o Luxemburgo, el riego con aguas
residuales es practicamente inexistente. En Francia y en Italia se riegan con aguas
residuales tratadas mas de 3.000 y 4.000 has de cultivo respectivamente (Barbagllo et al.,
2001). Grecia sufre de escasez de agua y las aguas residuales se consideran una solucion
para solventar el déficit hidrico y en Portugal hay varios proyectos en la reutilizacién de
aguas residuales. En Espafia tiene gran importancia el aprovechamiento de las aguas
residuales tratadas en la agricultura principalmente en zonas con déficit hidrico como

veremos en el apartado 3.3.
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3.2.5. Oceania.

En las islas del Pacifico, el clima es muy hiumedo y no hay una infraestructura adecuada
para la reutilizacién de las aguas. En el caso de Australia, tiene sistemas de alcantarillado
bien desarrollados y se producen aproximadamente 1800 millones de m? afno! de efluente
de los cuales se aprovecha aproximadamente el 9% (Radcliffe, 2003). Cuenta con
instalaciones dedicadas a aplicaciones industriales y urbanas representando
aproximadamente el 25% del volumen total reutilizado (Boland et al., 2005; Radcliffe,
2004). La mayor parte de la reutilizacion de las aguas en zonas urbanas es para riego de
campos de golf y parques. Debido al continuo crecimiento de la industria horticola en
Australia, hace que cada vez sea mas atractiva el uso de las aguas residuales en muchas
zonas horticolas que se encuentran cerca de las EDAR de las grandes ciudades (Hamilton

et al., 2005).

3.2.6. Oriente Medio.

El uso de aguas residuales para el riego agricola estd muy extendido en esta parte
del mundo debido a la escasez de agua en grandes poblaciones. Aproximadamente un
25% de la agricultura de Kuwait se riega con aguas residuales y en Iran se utilizan mas de
65 millones de m? anuales de aguas residuales para el riego agricola (Radcliffe, 2004). En
algunos paises como Oman solo la mitad de sus aguas residuales es sometida a
tratamiento, reutilizandolo principalmente en arboricultura (FAO, 2001).

Israel es lider mundial en el riego con aguas residuales procedentes de EDAR,
aprovechando mas del 60% de las aguas residuales, con un alto aprovechamiento en el
riego agricola (Lawhon y Schwartz, 2006). Debido a un aumento en el tamano de la
poblacién llevé a una balanza negativa entre la oferta y la demanda en Israel (Oron, 1998)
y una de las soluciones para poder satisfacer esta demanda de agua fue recurrir al empleo
de aguas residuales regeneradas en la agricultura (USEPA, 2004).

En otras zonas como Jordania, el aprovechamiento de aguas residuales regeneradas
representa aproximadamente el 10% del suministro de agua (McCornick et al., 2001) en
reutilizacion a través de lechos de arroyos secos y a través del embalse King Talal desde
donde se transporta a través de canales de riego para abastecer la agricultura. (McCornick

et al., 2001).
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Arabia Saudi ha dependido de las aguas subterraneas (FAO, 2003), y actualmente los
acuiferos subterraneos estan agotandose y ante el incremento de la demanda han
adoptado como solucién poner en marcha los sistemas de desalinizacién de agua de mar
que actualmente representan aproximadamente el 35% del total industrial y el 40% del
total del consumo doméstico haciendo de Arabia Saudi lider mundial en desalacion (FAQ,
2003). Sin embargo, esta tecnologia tiene un alto coste energético, promoviendo el

aprovechamiento de las aguas residuales como una solucién a este problema planteado.

3.2.7. Norteamérica.

En México se riegan aproximadamente 400.000 has de tierras agricolas con aguas
residuales, aunque solo recibe tratamiento el 11% de estas aguas residuales (Peasey et al.,
2000). Las aguas residuales de Ciudad de México se transportan a la zona donde abastece
una extensa red que permite el riego de aproximadamente 90.000 has de cultivos (Van der
Hoek, 2004). En Estados Unidos, California y Florida son los estados mas representativos
en el riego con aguas residuales. California es el estado pionero, con reutilizacion para
fines agricolas y paisajisticos que datan del afio 1900 aproximadamente (Recycled Water
Taskforce, 2003). En 1970, se aprovecharon aproximadamente 220 millones de m? afio! de
aguas residuales aumentando su aprovechamiento a 700 millones de m?® afio!
aproximadamente en el afo 2000. (Recycled Water Taskforce, 2003). El origen de esta
reutilizacion de las aguas regeneradas fue para la recarga de aguas subterraneas y
actualmente el sector agricola es el mayor destino de esta agua regenerada. Los estandares
californianos son muy estrictos; en los que las aguas residuales para el riego de cultivos
alimentarios deben someterse a tratamiento secundario, filtracion y desinfeccion
(California Department of Health Services, 2001). En el estado de Florida, se usan
aproximadamente 800 millones m? afio! de aguas residuales en el riego de jardines. En
estos dos estados, las aguas residuales son sometidas a un fuerte tratamiento previo para
cumplir con los estrictos estandares de calidad (California Department of Health Services,
2001; Reuse Coordinating Committee and Water Reuse Work Group, 2003).

En Canad4, debido a la gran disponibilidad de agua en la mayoria de las regiones, no esta

extendida la reutilizacion de las aguas residuales (Marsalek et al., 2002).
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3.3. IMPORTANCIA DEL APROVECHAMIENTO DE LAS AGUAS RESIDUALES EN LA
REGION DE MURCIA.

La cuenca del rio Segura se encuentra en el sureste de Espafia y tiene una superficie
de 18.740 km?, tiene un clima semidrido, con una precipitaciéon media de 400 mm afio -,
unas temperaturas medias anuales comprendidas entre 10 y 18 °© C y con una

evapotranspiracion potencial media de 700 mm afio ! (Pellicer y Martinez-Paz, 2018).

Dentro de la cuenca del Segura, esta la Regiéon de Murcia con una superficie de
11.313 km? y una superficie agricola regada de 188.534 has en la que el consumo (urbano,
industrial y agricola) ha aumentado en los ultimos afios dando como resultado una
sobreexplotacion del agua (Martinez-Alcala et al., 2018). Durante el periodo 2011-15 se
han tratado en la Region de Murcia aproximadamente 105 hm? afio” de aguas residuales
que representa cerca del 10% de la demanda neta total de las unidades de demanda
agraria (UDA) de la demarcacién hidrografica del Segura (ESAMUR, 2018). Es por lo que
debido a este déficit hidrico, la reutilizacion de aguas residuales en la agricultura tiene
una importancia muy alta en la Regién de Murcia, ya que conduce a una gestiéon mas

eficaz de los recursos hidricos.
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IV - OBJETIVOS

4.1. OBJETIVOS DE LA INVESTIGACION

El objetivo principal de esta tesis doctoral es la validacion agrondmica del

tratamiento de aguas en lo que a CEs se refiere en su aprovechamiento como agua de

riego en cultivos horticolas en la Region de Murcia.

Para la consecucién de este objetivo principal, se contemplan los siguientes

objetivos que han ido surgiendo en el transcurso de la investigacion:

Comprension de la interaccién entre el movimiento y la absorcién de agua en las
plantas y el transporte de los compuestos quimicos.

Identificar los pardmetros y las propiedades fisico - quimicas mas influyentes de
los CEs en la absorcion, traslocacion y acumulacion en las diferentes partes de las
plantas (tejidos aéreos y subterraneos).

Estudiar el comportamiento y la respuesta de los diferentes cultivos horticolas
(lechuga, perejil, col, brécoli y calabacin) regados con agua que contiene CEs.
Caracterizar y realizar la eleccion de los vegetales mds sensibles en la captacion y
absorcion de CEs entre los cultivos estudiados.

Determinar la absorcién y acumulacion de los CEs estudiados (CBZ, DCF, IBP,
KTP y NPX) en los tejidos de los cultivos estudiados mediante el riego de los
cultivos seleccionados con agua mezclada con CEs a diferentes concentraciones.
Modelizacion de la absorciéon de CEs para predecir el comportamiento, la
asimilacidn y la distribucion de los CEs a diferentes concentraciones mezclados en
agua, en las diferentes partes de los tejidos de las lechugas (hojas y raices)
mediante la calibraciéon de dos modelos de simulacion. El primer modelo de
simulacién ha sido un Sistema Experto Inteligente (SEI) desarrollado por el
Departamento de Ciencias Politécnicas del Grado en Ingenieria Informatica de la
UCAM y el segundo el modelo New Plant Uptake Model for ionizable
compounds 2 x 2 matrix. monovalent acids and bases (NPUM), desarrollados por

la Technical University of Denmark (DTU).
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- Prediccion de absorcion y acumulacion de CBZ y DCF en los tejidos de las
lechugas (hojas y raices) con los los modelos de simulacion SEI y NPUM,
utilizando como pardmetro de entrada en los modelos la concentracion de CBZ y
DCF en el efluente de las EDAR y de KTP y NPX con el modelo de simulacién
NPUM, realizando un mapa de concentraciones de CEs en 10 EDAR
representativas de la Region de Murcia.

- Estudiar si las concentraciones de CEs en los cultivos estudiados resultantes de los
experimentos realizados y de las predicciones desarrolladas por los dos modelos
de simulacién SEI y NPUM, suponen algun riesgo para la salud humana al

superar las concentraciones diarias ingeridas de CEs los limites aceptables.
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V - MATERIAL Y METODO

5.1. SELECCION DE CEs PARA EL ESTUDIO

Los CEs se seleccionaron en este estudio en funciéon de su presencia en los
influentes: 420 ng L' Carbamazepina (CBZ), 250 ng L' diclofenaco (DCF), 516 ng L
Ibuprofeno (IBP), 451ng L' Ketoprofeno (KTF), 99 ng L naproxeno (NPX) y efluentes: 410
ng L1 CBZ, 216 ng L1 DCF, 266 ng L' IBP, 318ng L' KTF, 108 ng L' NPX en diferentes
EDAR (Petrovic et al, 2005); presencia en aguas superficiales y subterraneas en los
siguientes paises: Alemania (Hirsch et al., 1999; Putschew et al., 2000; Ternes, 1998; Ternes
y Hirsch, 2000), Holanda (Belfroid et al., 1999), Suiza (Soulet et al., 2002), Italia (Castiglioni
et al., 2004), Estados Unidos (Drewes et al., 2001; Kolpin et al., 2002), Canad4 (Miao et al. ,
2004; Ternes et al., 1999), China (Chen et al., 2011; Sui et al., 2010;Yuan et al., 2013), Brasil
(Ternes et al., 1999) y también sobre sus efectos en la salud humana. En Espafa, algunos
CEs han sido identificados en diferentes estudios. Se identificaron alrededor de 20 CEs en
18 puntos de muestreo en el rio Ebro (Petrovic et al., 2005). En otro estudio, se encontraron
un total de 20 CEs en agua de mar y 14 en sedimentos en el Mar Menor (Moreno-Gonzalez
et al, 2015) y luego se identificaron y cuantificaron cuatro CEs en los influentes y
efluentes de 12 EDAR en la Regién de Murcia (Fernandez-Lopez el al., 2016).

Hay muchos estudios realizados sobre el impacto del riego con aguas residuales en
la agricultura y los posibles riesgos para la salud humana. De acuerdo con investigaciones
realizadas, la absorcién de CEs por cultivos en los que se han utilizado aguas residuales
procedentes de EDAR es una forma de incorporar los diferentes CEs en la cadena
alimentaria. (Weber et al., 2006).

En la Figura 3 se puede apreciar el paso del proceso de absorcion de los CEs desde
que se riega con agua procedente de EDAR hasta que se incorpora a la cadena

alimentaria.



62 CAPITULO V: MATERIAL Y METODO

RIEGO CON AGUAS - RAICES - HOIAS # CONSUMO
RESIDUALES HUMANO

TRANSPORTE
HACIA LA PARTE

ABSORCION
DE CEs

COMESTIBLE

Figura 3. Proceso de traslocacién de los CEs hasta la parte comestible de las lechugas.
Fuente: elaboracién propia

Son diversos pardmetros los que influyen en la captacién de CEs por los vegetales.
En la Tabla 1 podemos observar los parametros que influyen en la absorcién de los CEs en

diferentes estudios realizados previamente.

Tabla 1. Tabla con los parametros que influyen en la absorcién de los CEs en diferentes
estudios realizados previamente

CBZ DCF IBP KTP NPX
log Kow 2 2,30 4,50 3,50 3,10 3,20
Peso molecular b 236,27 296,14 206,28 254,28 230,26
Absorcidn en plantas ¢ Si Si Si Si Si
Referencias en estudios Sid Sie Sif Sis Sih

2 Episuite v4.11 (http://www.epa.gov/opptintr/exposure/pubs/episuite.htm).
b PubChem Compound (https://www .ncbi.nlm.nih.gov/pccompound).

¢ Lipinski et al. (2001).

d Wu et al.,2010

e Carter et al, 2014.

fWu etal., 2013.

& Goldstein et al, 2014.

h ' Wu et al., 2013; Goldstein et al., 2014.
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La siguiente tabla (Tabla 2) muestra la estructura y las propiedades fisicoquimicas
de los CEs seleccionados. La CBZ (C4021-1G), el DCF (D6899-10G), el IBP (14883-1G), el
KTP (1751-1G) se adquirieron en Sigma-Aldrich (Steinheim, Alemania) y el NPX (N8280-

5G) se adquirié en Fluka.

Tabla 2. Tabla de las propiedades fisicoquimicas de los CEs estudiados

CBZ DCF IBP KTP NPX
)
o CH, CHy
Estructura N @ENH )\/@)YO on COOH
Molecular o7 o ©/\,(OH OH O O ° a5 @@
o

Numero CAS 298-46-4 15307-86-5 15687-27-1 22071-15-4 22204-53-1
Férmula CisH2N2O  CisH11CRNO2  Ci13HisO2 C1sH140s C1sH140s
Solubilidad 17,7 2,37 21 51 15,9
Agua (mg-L1)2
log Koa ® 10,81 14,22 9,18 12,18 11,03
log Kaw ¢ -8,35 -9,71 -5,21 -9,06 -7,85

2 PubChem Compound (https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pccompound).

b Episuite v4.11 (http://www.epa.gov/opptintr/exposure/pubs/episuite.htm).
¢ ACD/I-Lab (https://weblab.acdlabs.com/iLab2/index.php).

5.2. DISENO DE CAMPO

Los experimentos se llevaron a cabo en las instalaciones del Centro de Edafologia y

Biologia Aplicada del Segura (CEBAS), Instituto de investigacién que cuenta instalaciones

adecuadas para realizar investigaciones relacionadas con el campo de la agricultura y la

tecnologia de los alimentos. Este Instituto de investigacion cuenta con un amplio

invernadero con una superficie de 680 m? ubicado en la estacién experimental de
agricultura CEBAS-CSIC (37°47'48.88"N, °57'33.63"0O) en Balsicas-Lo Ferro (Murcia,

Espafia). Anexo a este invernadero esta la EDAR de Roldan-Balsicas, que recibe todos los

efluentes domésticos e industriales de Lo Ferro, Roldan y Balsicas (Murcia).
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L W\

o

Figura 4. Localizacién de la EDAR y la Parcela experimental ubicada en las instalaciones
de la planta Roldan-Balsicas, Lo Ferro. Murcia, (Espafia). Fuente: CEBAS-CSIC

- =
= =
S
Ny,
Ciudad
Invernaderos
Estacién depuradora de
aguas residuales
EDAR Roldan-Balsicas, Lo Ferro
{Murcia)

Figura 5. Aprovechamiento esquematico del agua regenerada en la EDAR de Roldan-
Balsicas (Murcia). Fuente: elaboracion propia

La EDAR esta disefiada para una poblacion equivalente de 8910 PE y tiene un
sistema primario de tratamientos fisicoquimicos, un sistema secundario que consiste en
un reactor biologico formado por lodo activado, y un tratamiento terciario basado en

radiacién ultravioleta, y su capacidad de disefio es de 5,5 m3 d-.
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Informacién de la EDAR EDAR ROLDAN- BALSICAS =%

Origen de la informacion
Memaria de explotacion 2014
UTMX (ETRS89): 679615.7525
UTMY (ETRS89): 41565244 .59214

Aglomeracion urbana:
Roldan-La Ferro-Balsicas

| Término municipal: Torre-Pacheco

Poblacidn Caracteristicas del agua residual

e 55 DQO DBOS uds
il : Entrada 555 1005 432 mafl

Capacidad Salida 3 28 3 mafl
Disefio (m3/a): 2007500 Rendimiento99.50 97.20 99.30 <%
Actual (m3/a): 451533 ;

Utilizacion del efluente

Tecnologia aplicada

Uso del agua: Riego
Fangos Ackivos - Aireacion Prolongada + | |Cauce receptor: Rambla de la Marafia
Coagulacion + Floculacidn + Filtra de
Arena + Desinfeccidn Ulkraviolsta &

Figura 6. Caracteristicas técnicas de la EDAR de Roldan-Balsicas (Murcia). Fuente:
http://gis.esamur.com/

Figura 7. Vista de las instalaciones de la EDAR de Roldan-Balsicas (Murcia). Fuente:
CEBAS-CSIC
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5.3. DISENO EXPERIMENTAL EN EL INVERNADERO

5.3.1. Primer experimento de cultivos hidroponicos

Con el fin de caracterizar y realizar la eleccién de los vegetales mas sensibles en la
captacion y absorcién de CEs se disefid un primer experimento en el que se estudid la
absorcién de los CEs en los siguientes cultivos: lechuga, perejil, col, brécoli y calabacin.

El experimento se llevo a cabo en los meses de febrero, marzo y abril de 2016 en el
invernadero situado en las instalaciones anexas a la EDAR de Roldan-Balsicas (Murcia,
Espafia) de donde se obtuvo el agua de riego para regar las plantas en el interior del

invernadero.

P

- - 3 et “-!“n-"-: i s
Flgura 8. Vlsta exterlor del mvernadero anexo ala EDAR de Roldan—Balsmas donde se han
realizado los experimentos. Fuente: CEBAS-CSIC
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Figura 9. Vista exterior de la EDAR de Roldan-Balsicas y de los invernaderos. Fuente:
CEBAS-CSIC

Para este primer experimento se escogieron los cultivos mas representativos y
estudiados en la literatura en cuanto a la absorcion de CEs se refiere (Aryal y Reinhold,
2011; Herklotz et al., 2010; Hurtado et al.,, 2016; Hyland et al., 2015; Paltiel et al., 2016;
Santiago et al., 2016).



68 CAPITULO V: MATERIAL Y METODO

Los cultivos y las partes estudiadas de los mismos se pueden apreciar en la

siguiente tabla:

Tabla 3. Tabla con los cultivos y los diferentes tejidos analizados

Planta Partes analizadas
Lechuga Mini Romana var. Jabera Hoja/Raiz

Perejil var. Parsley Hoja/Tallo/Raiz
Col Picuda var. Duchy Hoja/Raiz
Brécoli var. Parthenon Hoja/Flor/Raiz
Calabacin var. Black star Hoja/Fruto/Raiz

El invernadero contaba con plena luz natural y se realizé una analitica del efluente
de la EDAR, para detectar la presencia de los cinco CEs (CBZ, DCF, IBP, KTP y NPX) en el
agua de riego de los cultivos, detectando diferentes concentraciones de los CEs segtn se

puede ver en la Tabla 4 (Martinez-Alcala et al., 2017).

Tabla 4. Concentracion de los CEs estudiados en el efluente de la EDAR

CE Concentracion (ng L)
CBZ 10,11+ 0,07

DCF 6,64 + 0,30

IBP 1,80+£0,21

KTP 18,97 + 1,37

NPX 11,53 + 4,25

Con las concentraciones de CEs detectadas en el efluente que no se eliminaron
durante el proceso de depuracién, se estudié la posible captacion y acumulacion de CEs
en los tejidos de los diferentes cultivos estudiados (lechuga, perejil, col, brécoli y
calabacin) al aprovecharse este efluente como agua de riego sin sufrir ningtin tratamiento
posterior para eliminar dichos CEs. El agua del efluente procedente de la EDAR se recogid
dos veces por semana para almacenarse en un depdsito proximo al invernadero y asi
minimizar cualquier alteracion de la misma provocado por el almacenamiento del mismo

(Shenker et al., 2011).
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En la siguiente figura (Figura 10) se puede ver esquematicamente el proceso de
aprovechamiento del efluente de la EDAR como agua de riego tras pasar por el proceso

de depuracion.

i

Influente Efluente
1 1 Lechuga
I Perejil
" e St PR IE e S R S A S S P A S S S - 4 Col
EDAR Brocoli
CBZ, DCF, IBP, KTP, NPX Calabacin

Figura 10. Esquema del experimento del aprovechamiento del efluente procedente de la
EDAR como agua de riego en los cultivos estudiados (Fuente: elaboracion propia).

El efluente de la EDAR se aproveché como agua de riego durante todo el ciclo de los
cultivos desde que se pusieron en semillero hasta su posterior recoleccién para analizar.

Las plantas se regaron mediante riego por goteo con cuatro goteros por bolsa y
cada gotero tenia un caudal de 3 L h' y estaban separados 25 cm cada uno. Previamente
se realizd una analitica de los nutrientes del agua de riego (Anexo I, Tabla S1) y se
enriquecié el agua de riego con una solucidn nutritiva, como se puede ver en la siguiente

tabla:

Tabla 5. Composicion de la solucion nutritiva aplicada a los vegetales.

Nutriente Concentracion (kg ha)
N 71,54

205 59,57

K20 118,72

CaO 39,32
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Se realizé un semillero con los cultivos y variedades descritos anteriormente donde
germinaron y posteriormente fueron trasplantados en bolsas de sustrato de fibra de coco
(Figura 11) con las siguientes dimensiones cada una: 100 x 20 x 15 cm. La eleccién de la
fibra de coco estuvo motivada con el fin de homogenizar el sustrato en todos los cultivos y
asi evitar cualquier influencia del uso de un sustrato no homogéneo que pudiera afectar a

los resultados obtenidos.

Figura 11. Foto detalle de las bolsas de sustrato de fibra de coco. Fuente: elaboracion
propia
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En la siguiente tabla, se pueden observar las propiedades fisicoquimicas del sustrato de

fibra de coco:

Tabla 6. Propiedades fisicoquimicas del sustrato de fibra de coco

Determinaciones Resultados
Humedad (%) 66,60
Materia seca (%) 34,00
Conductividad eléctrica (mS cm) 0,80
pH 6,18
Cenizas 31,90
Materia organica (%) 68,10
Carbono organico total (%) 39,50
N total (%) 0,62
P total (%) 0,04
K total (%) 1,00
Ca total (%) 0,19
Mg total (%) 0,10
Fe total (%) 0,31
Mn total (%) 0,01
B total (mg kg) 9,90
Cu total (mg kg1) 6,40
Zn total (mg kg1) 20,60
Granulometria

Tamiz 31,5 mm <0,01
Tamiz 16,0 mm <0,01
Tamiz 8,0 mm 10,31
Tamiz 4,0 mm 4,48
Tamiz 2,0 mm 3,05
Tamiz 1,0 mm 7,75

Otra caracteristica, por la que se eligid el sustrato de fibra de coco, es la facilidad para la
separacion de las raices del sustrato para su posterior procesamiento y analitica de las

mismas.
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W& e

Figura 12. Vista general en el interior del invernadero con los cultivos hidropdnicos donde
se han realizado los experimentos. Fuente: elaboracién propia

Se distribuyeron un total de 712 plantas en el invernadero de 680 m?, que se dividi6
en 24 subparcelas (lineas) donde se plantaron los cinco tipos de hortalizas: 180 plantas de
Lechuga Mini Romana var. Jabera, 172 plantas de Perejil var. Parsley, 120 plantas de Col
Picuda var. Duchy, 120 plantas de Brocoli var. Parthenon y 120 plantas de Calabacin var.
Black star; y asi poder estudiar la predisposicion a la acumulaciéon de los CEs en los

cultivos.
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Figura 13. Vista de detalle del interior del invernadero con el cultivo hidropénico. Fuente:
elaboracion propia

En el interior del invernadero, todos los pardmetros de humedad, temperatura,
transpiracion, riego, aporte de fertilizante, ..., estuvieron controlados en todo momento
informaticamente para evitar que cualquier variacién en las condiciones del cultivo
pudiera influir negativamente en el ciclo vegetativo de los cultivos e impidieran
desarrollar el experimento con total normalidad. Se registraron de manera automatica

todas estas variables, para poder analizar posteriormente su evolucion.
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Figura 14. Vista en el interior del invernadero del resto de los cultivos estudiados. Fuente:
elaboracion propia

Con el fin de evitar la apariciéon de malas hierbas en el interior del invernadero, se
instalaron unas laminas en el suelo entre cada linea de plantas. Encima de estas laminas se
colocaron las bolsas con el sustrato de fibra de coco. De esta forma evitamos que las
posibles malas hierbas que crecieran anexas a los cultivos estudiados pudieran competir
por el agua y los nutrientes con los cultivos e incluso pudieran absorber parte de los CEs
analizados y alterar los resultados obtenidos en el momento de analizar los tejidos

vegetales de los cultivos al no disponer de la concentracion de CEs en su totalidad.
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Los cultivos se distribuyeron con un disefio aleatorio para evitar posibles
interacciones de la localizacién de estos en el interior del invernadero, evitando ademas el
efecto borde, de tal forma que su distribucion no afectara a los resultados y asi fueran lo
mas homogéneos posible. Cada parcela se dividié en 8 subparcelas (lineas), lo que
contribuy6 a tener espacio suficiente entre ellas para acceder a los cultivos con facilidad y
poder realizar las operaciones de riego en los cultivos de la mezcla de CEs y realizar las
operaciones de recoleccion de las plantas de una manera mas facil y eficaz.

En la siguiente figura (Figura 15) podemos ver la distribucion de los cultivos en la

parcela 1 del invernadero.

%Lechuga Mini Romana var. Jabera

N Pere]ilvar. Parsley

H]]]]]Cc:lvar. Duchy

] [ ] Brtjcolivar. Parthenon

A
v

Parcela 1 I:ICalabacfn var. Black Star

Figura 15. Vista de la distribucién espacial de los cultivos en la parcela 1 en el interior del
invernadero. Fuente: elaboracién propia
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— %Lechuga Mini Romana var. Jabera

— — Pere]ilvar. Parsley

— H]]]]]Cc:lvar. Duchy

Brtjcolivar. Parthenon
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Saschis I:ICalabacfn var. Black Star

Figura 16. Vista de la distribucién espacial de los cultivos en la parcela 2 en el interior del
invernadero. Fuente: elaboracién propia

Como se puede apreciar en las figuras (Figuras 15-17), en las tres parcelas en las que
se dividid el invernadero, se repitieron los cinco cultivos para evitar que cualquier
problema que pudiera afectar al crecimiento y desarrollo de un cultivo en particular o
incluso le llevara a causar baja al no terminar el ciclo vegetativo, redujera las variedades
de los cultivos a estudiar y afectara al desarrollo del experimento planteado. De esta
manera evitamos este riesgo y se pudo realizar el experimento con la seguridad de
analizar los cinco cultivos planteados.

En esta parcela se puede observar como también se distribuyeron los cultivos de

una forma aleatoria.
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%Lechuga Mini Romana var. Jabera

Perejilvar. Parsley
|:|:|:|:|:|]CO|VEI’. Duchy
Brécolivar. Parthenon

Parcela 3 l:ICalabacin var. Black Star
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Figura 17. Vista de la distribucién espacial de los cultivos en la parcela 3 en el interior del
invernadero. Fuente: elaboracién propia

Los cultivos estuvieron en el invernadero hasta el fin del ciclo vegetativo de cada
uno de ellos. Al final del ciclo de cada cultivo, estos se recolectaron teniendo la precaucién
al extraer las plantas del sustrato de la fibra de coco de no arrancar y perder las raices,
debido a que la raiz era una de las partes mas importantes de la planta a analizar. Al
aplicar los CEs por el agua de riego en la fibra de coco, la raiz es la parte de la planta por
donde se absorbieron los CEs y depende del cultivo y las propiedades fisicoquimicas de
cada CE, la capacidad de translocacion del CE desde las raices al resto de la planta (tallos,
hojas y frutos). Por este motivo, se estudiaron en este primer experimento, cultivos
diferentes y CEs con diferentes propiedades fisicoquimicas para observar el

comportamiento y la acumulacién de los CEs en todas las partes de las plantas.
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5.3.2. Segundo experimento de cultivos hidroponicos.

Como continuacion del primer experimento, este segundo experimento se llevo a
cabo en el verano de 2016 (junio, julio y agosto) en las mismas instalaciones en las que se
desarrolld el primer experimento (invernadero propiedad del CEBAS-CSIC ubicado en las
instalaciones adyacentes a la EDAR de Roldén, Lo Ferro y Balsicas, Murcia, Espafia).

En este segundo experimento a la vista de los resultados obtenidos en el primer
experimento en los cultivos, el estudio se centrd en el cultivo de las lechugas donde se
estudiaron tres variedades de lechuga (Lechuga Iceberg var. Gitana, Lechuga Mini
Romana var. Jabera y Lechuga Hoja de Roble var. Kiprien) y asi poder observar el
comportamiento y la respuesta del cultivo de lechuga a la exposicion de CEs. Con
respecto a la seleccién de CEs a estudiar en este segundo experimento, se escogieron la
CBZ (anticonvulsivo) y el DCF (antiflamatorio) para que pudiéramos comparar y valorar
el comportamiento, la absorciéon y la translocacion de los mismos desde la raiz hasta el
resto de la planta de dos CEs con diferentes propiedades fisicoquimicas. Se utiliz6 el
efluente de la EDAR Roldan, Lo Ferro y Balsicas como agua de riego en este experimento
y se realiz6 una nueva analitica del efluente de la EDAR y los resultados en el momento
del estudio no revelaron la presencia de CBZ y DCF ya que sus concentraciones estaban
por debajo de los limites de deteccién (Anexo I, Tabla S3), lo que puede ser explicado
debido a la degradacion de los CEs por las altas temperaturas de la estacion meteoroldgica
en la que se realiz6 el experimento, unido a las bajas concentraciones de CEs detectadas en
analisis realizados anteriormente. Por este motivo, para realizar este experimento, ya que
no hubo deteccion de CEs en el efluente, hubo que disefiar el experimento con dopaje o
aporte de directo de una mezcla de CBZ y DCF en el agua de riego. Ambos CEs se
adquirieron a Sigma-Aldrich (Steinheim, Alemania), en envases individuales para
posteriormente realizar las disoluciones ajustadas a las concentraciones necesarias a
aportar de la CBZ (C4021-1G) y DCF (D6899-10G).
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En la siguiente figura (Figura 18), se puede apreciar el disefio de este segundo
experimento planteado para observar la respuesta del cultivo de lechugas a la exposicion
de CBZ y DCF.

Efluente + CEs

—— e o e e e e e e e e = = = = = = = = — -
|! Raices de las lechugas — Absorcion de CEs :
| v l
: Hojas de las lechugas | Transporte alas hojas de las lechugas |
et e e s o = pen s een b B s gl

Consumo humano

Figura 18. Disefio del experimento para estudiar la absorciéon de CEs hasta la parte
comestible de las lechugas. Fuente: elaboracion propia

Las tres variedades de lechugas estuvieron expuestas en el interior del invernadero
a unas condiciones ambientales controladas con luz natural y unas temperaturas que
oscilaron entre 25 y 41 ° C, segtin los datos registrados por la estaciéon meteorolégica de
CEBAS-CSIC. Las lechugas germinaron en un semillero y posteriormente se repicaron y
fueron trasplantadas en el interior del invernadero. En este experimento, se utilizd una
parcela en el interior del invernadero como zona de cultivo, la cual se dividid en seis
subparcelas (lineas) en las que se plantaron tres variedades de lechugas: Lechuga Iceberg
var. Gitana, Lechuga Mini Romana var. Jabera y Lechuga Hoja de Roble var. Kiprien.
Estas seis parcelas, se dividieron experimentalmente en cinco unidades experimentales
segun la concentracién de CEs a las que estuvieron expuestas las lechugas (cada unidad
experimental contenia ocho plantas de cada variedad de lechuga). Cuatro unidades se
regaron con el efluente de la EDAR al que se afiadieron CBZ y DCF a las siguientes
concentraciones: 30, 60, 120 y 210 ug L, mientras otra unidad era un blanco (agua del
efluente de la EDAR sin afiadir ninguna concentracion de CEs). Se realizaron tres réplicas
de cada unidad experimental para asegurar los resultados obtenidos y amortiguar
cualquier alteracién en el manejo del cultivo que pudiera afectar a los resultados. En la
siguiente figura (Figura 19) se puede apreciar el planteamiento del experimento explicado

anteriormente donde para estudiar la capacidad de absorcion de CEs de las tres
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variedades de lechugas, las plantas se regaron con el efluente de la EDAR al que se

anadieron CBZ y DCF a diferentes concentraciones.

Efluente
—_——————
Influente " I
I E =
\ / /j} N
S T . T i o T i o . - TN
EDAR
CBZ
DCF

Figura 19. Esquema del aprovechamiento del efluente procedente de la EDAR como agua
de riego mezclada con CBZ y DCF a diferentes concentraciones. Fuente: elaboracion

propia

Las lechugas al igual que en el primer experimento, se plantaron en bolsas de
sustrato de fibra de coco con las siguientes dimensiones cada una: 100 x 20 x 15 cm. Las
lechugas se regaron mediante riego por goteo con cuatro goteros por bolsa y cada gotero
tenia un caudal de 3 L h-! y estaban separados 25 cm cada uno. Se enriqueci6 el agua del
efluente de la EDAR utilizada como agua de riego con la misma solucién nutritiva que en
el primer experimento mostrada en la tabla 5 (previamente se realiz6 una analitica de los

nutrientes del agua de riego. Anexo II, Tabla S5).

La distribucion de las tres variedades de lechuga de este segundo experimento
planteado en el interior del invernadero quedaria como se puede ver en la siguiente figura

(Figura 20):
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Lechuga lceberg var. Gitana

ﬁLechuga Mini Romana var. Jabera

A

> ELechuga Hoja de roble var. Kiprien

Parcelal
Figura 20. Vista de la distribucion espacial de las tres variedades de lechuga en la parcela
1 en el interior del invernadero. Fuente: elaboracién propia

Como se puede apreciar en la figura, se siguié el mismo criterio que en el primer
experimento y en las 6 lineas (subparcelas) en las que se realizd el experimento, se
distribuyeron aleatoriamente las tres variedades de lechuga para evitar que cualquier
problema que pudiera afectar al crecimiento y desarrollo de una variedad en particular o
incluso le llevara a causar baja al no terminar el ciclo vegetativo, redujera las variedades
de las lechugas a estudiar y afectara al desarrollo del experimento planteado. De esta
manera evitamos este riesgo y se pudo realizar el experimento con la seguridad de
analizar las tres variedades de lechuga planteadas.

En este segundo experimento la separacién entre las bolsas con el sustrato de fibra
de coco fue mayor que en el anterior experimento, debido a que en este experimento se
centro el estudio en las tres variedades de lechuga y habia mas espacio en el invernadero.
Igual que en el primer experimento, con el fin de evitar la aparicion de malas hierbas en el
interior del invernadero, se instalaron unas laminas en el suelo entre cada linea de
plantas. Encima de estas laminas se colocaron las bolsas con el sustrato de fibra de coco.
De esta forma evitamos que las posibles malas hierbas que crecieran anexas a los cultivos
estudiados pudieran competir por el agua y los nutrientes con los cultivos e incluso
pudieran absorber parte de la CBZ y DCF aplicadas en las lechugas y alterar los

resultados obtenidos en el momento de analizar los tejidos vegetales de los cultivos.
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N

Figura 21. Vista interior del invernadero con las unidades de experimentacion de
lechugas. Fuente: elaboracion propia

Figura 22. Distribucion interior del invernadero de las tres variedades de lechugas.
Fuente: elaboracién propia

Se aplico una dosis de riego de 8 litros por unidad por dia (1 litro por planta y dia).

Al igual que en el primer experimento, el agua regenerada procedente de la EDAR se
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recogio dos veces por semana para minimizar cualquier alteracién de la misma como
consecuencia de su almacenamiento en el depdsito de agua habilitado para tal fin
(Shenker et al., 2011). Se prepararon las mezclas de los dos CEs a diferentes
concentraciones en recipientes de vidrio negro para protegerlos de la luz solar y evitar su
degradacion. En la preparacion de la mezcla de los CEs (CBZ y DCF) en el agua para
posteriormente aplicarlo a las plantas, se empled un agitador muy lentamente hasta que
los CEs quedaron totalmente disueltos en el agua. Dada la época del afio en la que se
realizd este experimento y las altas temperaturas registradas durante los meses de verano,
la preparacion de la mezcla de los CEs se realizé en un lugar con temperatura regulada
para evitar las altas temperaturas y el transporte de los mismos hasta el invernadero, se
realizé en nevera refrigerada con hielo, evitando la degradacién de la mezcla de los CEs
preparados, lo cual afectaria negativamente al desarrollo del experimento, falseando los
resultados obtenidos en los analisis realizados en las hojas y raices de las lechugas al no
estar expuestas a la concentracion de CEs disenada inicialmente en el experimento (30, 60,
120 y 210 ug L*). Una vez preparadas las mezclas de los dos CEs, la mezcla resultante se
disolvié en el agua de cada tanque dispuesto por cada linea de riego y se aplico
directamente en la planta por el riego por goteo (Figura 17). Todos los recipientes
utilizados para preparar las mezclas de medicamentos se lavaron a fondo con metanol y
acetona antes de su uso para eliminar cualquier resto que pudiera afectar los resultados
del estudio. Las plantas se regaron con las mezclas de CEs durante un periodo de 13 dias
a partir de las seis semanas posteriores a la siembra. El experimento duré un total de ocho
semanas. En la siguiente tabla se puede ver la dosis de CEs aplicada por unidad

experimental.
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Tabla 7. Planificacion de la dosis de CE aplicada por unidad experimental y variedad.

Dosis de CE pg L

Fecha
I/planta 1/tratamiento 0 30 60 120 210

09/08/2016 1 8 0 240 480 960 1.680
10/08/2016 1 8 0 240 480 960 1.680
11/08/2016 1 8 0 240 480 960 1.680
12/08/2016 1 8 0 240 480 960 1.680
13/08/2016 1 8 0 240 480 960 1.680
14/08/2016 1 8 0 240 480 960 1.680
15/08/2016 1 8 0 240 480 960 1.680
16/08/2016 1 8 0 240 480 960 1.680
17/08/2016 1 8 0 240 480 960 1.680
18/08/2016 1 8 0 240 480 960 1.680
19/08/2016 1 8 0 240 480 960 1.680
20/08/2016 1 8 0 240 480 960 1.680
21/08/2016 1 8 0 240 480 960 1.680

La aplicacion de la mezcla de CBZ y DCF se realizo en las dos ultimas semanas de
cultivo (Figura 23) de las tres variedades de lechuga y al finalizar el ciclo vegetativo se

recolectaron las lechugas.
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Figura 23. Grafica de la evolucion de la dosis acumulada de la mezcla de CEs aportada en
el agua de riego seguin la semana del ciclo vegetativo del cultivo. Fuente: elaboracién

propia

Al disefiar el experimento con las mismas concentraciones de CBZ y DCF en el agua
de riego, nos aseguramos de que de los resultados analiticos que vamos a obtener en la
concentracion de CE en hojas y raices de las tres variedades de lechugas van a poder ser
comparables en los intervalos de concentraciones planteadas en el experimento de 30, 60,
120 y 210 ug L1. De esta manera podemos observar cémo influyen las propiedades
fisicoquimicas de los CEs en la absorcion de los mismos por las raices de las lechugas y su

posterior translocacion a la parte aérea de las mismas.
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5.4. RECOLECCION Y ANALISIS DE MUESTRAS

5.4.1. Extraccion y analisis con el UPLC

Al finalizar los dos experimentos, las plantas de cada variedad se seleccionaron al
azar y se recolectaron desde la fila del medio (para evitar el efecto de borde) para
posteriormente ser analizadas las raices y las hojas.

La recoleccién se realizé con sumo cuidado para retirar las plantas de las bolsas de
sustrato de la fibra de coco, sacando la planta por completo de las bolsas. Esta operacién
fue critica para no perder ninguna raiz en las bolsas del sustrato y afectara negativamente

a los resultados de los andlisis de la parte de la raiz. En la siguiente imagen (Figura 24), se

puede observar cémo sale la raiz de las bolsas del sustrato de fibra de coco.

h -

Figura 24. Detalle de la forma de las raices del cultivo en el momento de retirar la bolsa
del sustrato de fibra de coco. Fuente: elaboraciéon propia
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Una vez retirada las bolsas del sustrato de fibra de coco, se procedié a separar las
raices del sustrato con abundante agua para realizar la operaciéon con mas facilidad y no

perder ninguna raiz en el sustrato (Figura 25).

Figura 25. Detalle de las raices de una planta de lechuga en el sustrato de fibra de coco.
Fuente: elaboracién propia
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Con las raices practicamente limpias del sustrato, las muestras vegetales se llevaron
al laboratorio, donde se completd la limpieza de las raices y se lavaron esta vez con agua

desionizada para terminar de eliminar las particulas adheridas (Figura 26).

Figura 26. Detalle de la recoleccion de las muestras vegetales para su posterior analisis.
Fuente: elaboracién propia

Una vez limpias de cualquier elemento extrafo, las raices y las hojas se cortaron en
trozos pequefios, se liofilizaron y se almacenaron a -20 ° C hasta su posterior analisis. A
continuacion, las muestras se molieron hasta obtener un polvo fino con un mortero de

porcelana realizandose segtn el procedimiento descrito en Wu et al. (2013).
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La metodologia de extraccion del tejido vegetal de los diferentes cultivos se realiz
siguiendo la siguiente metodologia (Wu et al., 2012b):
Se colocaron 0,2 g de muestra vegetal en un tubo de centrifuga de vidrio de 50 ml y se
adicionaron los CEs como sustitutos de recuperaciéon. Posteriormente se extrajeron con 20
ml de éter metil tert-butilico en un bafio ultrasénico (50/60 Hz) durante 20 min y se

centrifug6 a 3.000 rpm durante 20 min (Figura 27).

PRE-TRATAMIENTO

Liofilizaciony
molienda

Agua 0,2g 3000rpm
desionizada

Extraccion ‘ Centrifugado |

Figura 27. Pretratamiento en la extraccién del tejido vegetal. Fuente: elaboracion propia

Posteriormente se decantd en un vial de vidrio de 40 ml y el residuo se extrajo
usando 20 ml de acetonitrilo. Los extractos combinados se secaron en nitréogeno a 30°C y
se disolvieron en 1 ml de metanol, seguido de la adicién de 20 ml de agua desionizada. La
solucion acuosa se cargd en un cartucho de equilibrio hidréfilo-lipdfilo (Oasis HLB; 60
mg, 3 ml; cartuchos de extraccion de Waters Corporation, Dublin, Irlanda) y se
preacondiciond con 5 ml de metil tert-butil éter, 5 ml de metanol y 5 ml desionizada agua.
Una vez realizada esta operacién, las muestras se cargaron en los cartuchos a 15 ml/min,
después de lo cual los cartuchos se enjuagaron con 5 ml de agua de reactivo y luego se
secaron durante 30 minutos. A continuacién, los cartuchos se eluyeron con 5 ml de
metanol seguido de 5 ml de metanol/MTBE 10/90 (v / v) en tubos de centrifuga calibrados
de 15 ml. El extracto resultante se concentrd hasta la sequedad con una corriente suave de
nitrogeno. El extracto se llevd a un volumen final de 1 ml con metanol. Finalmente, las
muestras se filtraron mediante filtros de nylon (25 mm, 0,45 um de tamafio de poro) antes

del analisis instrumental.
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Las muestras se analizaron con un sistema Acquity UPLC I-Class y HR-QTOF-MS
maXis Series (Bruker Daltonik GmbH, aleman), segtn lo descrito por Martinez-Alcala et
al. (2017). En la siguiente figura (Figura 28), se puede ver esquematicamente como se
realiz6 la metodologia de extraccion del tejido vegetal de los diferentes cultivos

estudiados en los dos experimentos planteados con los equipos empleados,

SPE EXTRACCION UPLC Acquity I-Class System
ol sdtion ; de Waters

Ualnlnl

;11

5m 5mL
muestra g5y
MTBE Ao 10/90 (v/v)
\ MeOH MeOH/MTBE -
H,0 -

Figura 28. Metodologia y equipos utilizados en la extraccion del tejido vegetal. Fuente:
elaboracion propia
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5.4.2. Control de calidad

Las recuperaciones de extraccién para los productos diana se determinaron en el
agua y en los tejidos vegetales mediante la adiciéon de muestras (n = 3) a 100 pg L. Las
recuperaciones se determinaron comparando un duplicado enriquecido de la muestra
antes y después del procedimiento de extraccion en la fase solida y se calculéo mediante la
calibracion del estandar interno. Ademads, se analizaron duplicados de muestras no
enriquecidas para determinar las concentraciones. En los anexos en las tablas S3 y 54 se
muestran los limites de deteccion (LOD) y los limites de cuantificacién (LOQ) de los

compuestos farmacéuticos en los efluentes de la EDAR y tejido vegetal.

5.5. ANALISIS ESTADISTICO
Los analisis estadisticos se llevaron a cabo utilizando el paquete estadistico SPSS
(SPSS v.15.0). En los anexos en la tabla S7 muestra los coeficientes de regresion lineal entre

la dosis aplicada de CEs y la concentracion encontrada en cada compartimento.
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5.6. CALIBRACION Y PREDICCION CON MODELOS DE REDES NEURONALES

5.6.1. Sistema experto inteligente basado en redes neuronales

Las redes neuronales (FFNNs) se han aplicado con éxito en muchas areas
cientificas, sin embargo, una de sus desventajas mas importantes es que los
procedimientos de “aprendizaje” tradicionales no resulta una implementacién eficiente y
rapida. Dentro de las redes neuronales, tenemos la maquina de aprendizaje extremo
(ELM) que es un algoritmo eficiente para una sola capa oculta FFNN (SLFN). Este método
tiende a proporcionar un buen rendimiento de generalizacion a velocidades de
aprendizaje extremadamente rapidas. El algoritmo ELM se basa en el concepto de que si
los valores de entrada y los sesgos de capa oculta de los SLFN se asignan aleatoriamente,
entonces un SLFN se puede considerar como un sistema lineal y los pesos de salida SLEN
se pueden determinar analiticamente mediante operacidn inversa generalizada simple del
oculto matrices de salida de capa. (Huang et al., 2006; Huang, 2014). La funcién de
activacién mas popular es la funcién sigmoidea y, en este caso, el SLEN es ampliamente
conocido como perceptrén multicapa (MLP).

El algoritmo ELM se puede escribir como HB = T, donde H es la matriz de salida de la
capa oculta del SLFN; la i-ésima columna de H es la i-ésima salida neuronal oculta con
respecto a las entradas x1, X2, ..., xN. El peso éptimo de la capa de salidaes %+ =H t T,
donde H 1 es la matriz pseudoinversa Moore-Penrose (Serre, 2002). El ELM necesita
reparar el numero de neuronas ocultas para obtener una buena capacidad de
generalizacion. Para evitar una btisqueda exhaustiva del valor 6ptimo de las neuronas en
la capa oculta, la mas comunmente utilizada es ELM optimizado (OP-ELM) (Miche et al.,
2010). E1 OP-ELM establece un numero inicial muy alto de neuronas ocultas y utiliza un
algoritmo de regresién de angulo minimo (LARS) (Simila y Tikka, 2005) para ordenar las

neuronas segun su importancia con el fin de resolver HB =T.
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5.6.2. Prediccion de absorcion de CBZ y DCF realizados en un modelo de
simulacion SEI basado en redes neuronales

Tomando como referencia los resultados obtenidos en el experimento realizado en
lechugas que se regaron con una mezcla de CBZ y DCF a diferentes concentraciones, se
calibré este modelo de prediccién con el objetivo de predecir la acumulacién de CBZ y
DCEF en las hojas y raices de las lechugas. En este sistema no se tiene en cuenta ningun
parametro que pueda influir en la absorcién de los CEs en las hojas y raices de las
lechugas. Se ha ido alimentando una red neuronal y se ha estado ensefiando como se
comportaria con los resultados obtenidos con la concentracion de CEs en el agua de riego.
Este modelo de prediccién es muy simple y en él no influyen otros parametros tales como
las condiciones ambientales, ciclo de cultivo, dia de exposicion al agua de riego con CEs,
transpiracion, tipo de sustrato, .... Tan solo se puede cambiar la variable concentracién de
los CEs en el agua de riego para poder obtener unos valores estimados de absorcion de
CEs en los tejidos de las plantas con una aproximacion aceptable. Este modelo es muy util
y nos sirve para poder sacar diferentes conclusiones siempre y cuando se repliquen las
mismas condiciones a las que estuvo expuesto el cultivo de donde se sacaron los valores
observados. Otra caracteristica de este modelo es que la prediccion es aceptable siempre y
cuando los valores que introducimos en el modelo estén dentro del rango de las
concentraciones de CEs a las que fueron regadas las lechugas, es decir, entre 30 y 210 pg L-
1 (recordamos que las lechugas fueron regadas con una mezcla de CEs en el agua de riego
de 30, 60, 120 y 210 pg L. Ver Apartado 5.3.2.).
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Figura 29. Esquema de disefio de la prediccién de acumulacion de CBZ y DCF en lechuga
en 10 EDAR representativas de la Region de Murcia con el modelo SEIL Fuente:
elaboracion propia

Tal y como podemos ver en la figura anterior (Figura 29) para calibrar el modelo de
simulacién SEI, se ha basado en los valores obtenidos en el segundo experimento de tal
forma que han servido al modelo para “aprender” como se comportan los CEs
experimentados en el interior de la planta. De esta forma podemos predecir la absorcién
de los CEs en los tejidos de las lechugas (hojas y raices) a concentraciones diferentes a las
experimentadas con lo que nos permite un ahorro de costes de toma de muestras,
laboratorio y reduccién de la contaminacién ambiental, debido a la cantidad de
compuestos organicos que hay que utilizar en el analisis de estos CEs.

De esta manera, se ha realizado una calibracién para la absorcién de los CEs en
lechugas tomando como referencia los efluentes de 10 EDAR representativas de la Regiéon
de Murcia realizadas en un estudio previo en Fernandez-Lépez el al. (2016). La
concentracion de CEs en los efluentes de las EDAR representativas se puede ver en la

siguiente tabla:



CAPITULO V: MATERIAL Y METODO 95

Tabla 8. Tabla de concentraciones medias (g L) de los CEs en los efluentes de la EDAR
objeto de estudio

EDAR CBZ- DCEF 2
Alcantarilla (AL) 11,87 0,39
La Hoya - Lorca (LH) 10,37 0,53
Molina de Segura (MN) <0,012 <0,012
Cabezo Beaza - Cartagena (CB) 1,45 <0,01
Murcia Este (ME) 2,47 0,38
Caravaca de la Cruz (CC) 2,40 <0,012
Puerto Lumbreras (PL) 14,10 <0,012
San Javier (SJ) 2,02 <0,012
Yecla (Y) 6,22 <0,012
Cieza (Ci) <0,012 <0,012

2 Fernandez-Lopez et al., 2016.

Se han introducido en el modelo los valores de los efluentes de las EDAR para
modelizar y obtener una prediccion de concentracion de CEs en las lechugas si se
utilizaran dichos efluentes en el riego de dicho cultivo. Esto nos permite valorar si las
concentraciones de los efluentes de las EDAR son altas desde el punto de vista del riesgo
humano por incorporacion a la cadena alimentaria al consumir la parte comestible de las
lechugas.

A partir de los datos mostrados en la anterior tabla se representaron dos mapas con
los valores de los efluentes tomados para preparar la calibracién de la prediccién en 10
EDAR representativas de la Region de Murcia. En las siguientes figuras (Figuras 30 y 31)

podemos ver la distribucién espacial de los CEs en los efluentes de las EDAR.
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Figura 30. Mapa de la distribucion geografica de CBZ en los efluentes de las EDAR
estudiadas en la Region de Murcia. Fuente: Elaboracion propia

Como se puede observar en el mapa (Figura 30) realizado a partir de los datos
obtenidos de las concentraciones medias (g L) de los CEs en los efluentes de las EDAR
objeto de estudio (Fernandez-Lopez et al., 2016), las EDAR con mayor concentracion de
CBZ detectada en el efluente son las EDAR de Puerto Lumbreras, La Hoya y Alcantarilla
(Tabla 8). Por el contrario, las EDAR en las cuales no se detecté CBZ fueron las EDAR de
Cieza y Molina. Las EDAR de Yecla, Caravaca, Murcia Este, San Javier y Cabezo Beaza se
encontrarian en un término medio.

En el caso del DCEF, tal y como se puede ver en el mapa representado en la Figura
31, las concentraciones detectadas de CEs en los efluentes de las EDAR estudiadas fueron
menores que con la CBZ. Las EDAR donde se detectaron una baja concentracion de CE
fueron en La Hoya, Alcantarilla y Murcia Este. Si comparamos las dos primeras EDAR (La
Hoya y Alcantarilla) coincide con dos de las EDAR donde se detecté mayor concentracion

de CBZ en el efluente.
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Figura 31. Mapa de la distribucién geografica de DCF en los efluentes de las EDAR
estudiadas en la Regién de Murcia. Fuente: Elaboraciéon propia

En la Tabla 9 se pueden ver los datos de la poblacion servida y la poblacion
equivalente de las EDAR objeto de estudio.

Tabla 9. Tabla de la poblacion servida y la poblacién equivalente en las EDAR objeto de

estudio

EDAR Poblacién servida2  Poblacidn equivalente 2
Alcantarilla (AL) 40.619,00 72.034,00
La Hoya - Lorca (LH) 69.418,00 109.245,00
Molina de Segura (MN) 66.224,00 188.800,00
Cabezo Beaza - Cartagena (CB) 176.705,00 135.381,00
Murcia Este (ME) 365.773,00 458.561,00
Caravaca de la Cruz (CC) 24.434,00 29.550,00
Puerto Lumbreras (PL) 12.279,00 11.876,00
San Javier (SJ) 27.872,00 19.146,00
Yecla (Y) 31.723,00 37.655,00
Cieza (Ci) 34.097,00 58.593,00

2 Datos obtenidos de ESAMUR. Pagina web oficial http://www.esamur.com/mapa-de-edar
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5.6.3. Calibracion del modelo de simulacion SEI basado en redes neuronales

Utilizando los datos de CBZ y DCF recopilados del segundo experimento descrito
anteriormente, se calibro el modelo de simulaciéon SEI basado en la técnica ELM. Se
desarrollaron varios experimentos para realizar la calibracion. En primer lugar, se analizo
la cantidad de entradas de sistema inteligentes necesarias para obtener los resultados mas
precisos posibles. Luego se intentd determinar la técnica mas apropiada para realizar la
simulacién. Finalmente, se estudio la posible acumulacion de CBZ y DCF en lechugas si
fueran regadas con aguas residuales de las EDAR seleccionadas en la Regién de Murcia.

Se llevo a cabo una validacion cruzada en todos los experimentos para garantizar la
calidad y la solidez de los resultados. Esta validacién cruzada consistidé en entrenar la
técnica ELM utilizando todos los datos disponibles, excepto en una hipotesis que se uso
para las pruebas, y luego repetir este proceso hasta que todas las hipdtesis se utilizaron
para la prueba. La medida utilizada para evaluar el sistema propuesto fue R2 Este valor

de R?se calcul6 con la siguiente férmula:

pr__ ZE(T-1)(0,—0)

I . — _ _
N (T, —T)*¥L,(0;, —0)*
JorEe e Ec. (1)
Donde:
Ti es el valor objetivo.
T es la media de los valores de los objetivos.
Oi es el valor obtenido del ELM.

0 es la media de los valores obtenidos.

La calibracion del sistema experto inteligente basado en la técnica ELM se dividio
en dos procesos. Se calibrd para la absorcién de CBZ y DCF en las lechugas sabiendo la
concentracion de cada CE en el agua utilizada para regar las lechugas y su posterior
acumulacion en las hojas y raices de las muestras cultivadas en el segundo experimento
realizado en el invernadero. Por lo tanto, se realizaron todas las combinaciones de datos
de entrada y salida para cada CE (CBZ y DCF) para determinar cudl seria el
procedimiento mas efectivo para minimizar la cantidad de analisis, reducir los costos y
lograr una mayor precision. Para este experimento, la técnica ELM implementd un Kernel

lineal.
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En las siguientes tablas (Tabla 10 y 11) se muestran la calibracion del modelo de

simulacion SEI basado en la técnica ELM tomando dos atributos como entradas y

realizando las diferentes combinaciones para DCF y CBZ, respectivamente. Se puede ver

el valor de R? para las evaluaciones de entrenamiento y prueba.

Tabla 10. Calibracién para DCF usando dos entradas en el modelo de simulacién SEI

Entradas Salidas Entrenamiento R? Prueba R?
Concentracion de DCF~ Raiz Hoja 0,9804 0,9642
Concentracion de DCF~ Hoja Raiz 0,9681 0,9772
Hoja Raiz Concentracion de DCF 0,9894 0,9870
Concentracion de DCF ~ Variedad Hoja 0,9704 0,9641
Concentracion de DCF Variedad Raiz 0,9804 0,9772

Como se puede ver en la anterior tabla (Tabla 10), la mejor calibracion para el DCF

se obtiene al tomar la entrada en hojas de lechuga y raices como entradas y en la salida la

concentracion de DCF en el agua de riego. Sin embargo, la calibracion mas interesante es

aquella que puede usarse para predecir las acumulaciones en hojas y raices. Entre estos

resultados, cabe destacar las dos tultimas filas de la Tabla 10 donde se obtuvo una

calibracion satisfactoria para predecir las acumulaciones en las hojas y raices conociendo

la concentracion de DCEF en el agua de riego y la variedad de lechuga.
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La calibracién obtenida con el modelo de simulacién SEI para CBZ (Tabla 11) es
bastante similar a la obtenida para DCF. En este caso, destacar que cuando se definié
como entradas el uso de la variedad de lechuga y la concentracion de CEs arrojaron una
calibracion ligeramente mejor que cuando las entradas fueron la concentracién de CBZ y
la concentracién en las hojas y raices. Por lo tanto, una vez analizada la calibracion se
observd que solo se necesitd conocer la concentraciéon de CEs en el agua de riego y la
variedad de lechugas para predecir con precision la acumulacién de CEs en las hojas y

raices de las lechugas.

Tabla 11. Calibracién para CBZ usando dos entradas en el modelo de simulacién SEI

Entradas Salidas Entrenamiento R?2 Prueba R?
Concentracién de CBZ Raiz Hoja 0,9696 0,9613
Concentracién de CBZ Hoja Raiz 0,9677 0,9590
Hoja Raiz Concentracion de CBZ 0,9820 0,9781
Concentracién de CBZ Variedad Hoja 0,9732 0,9686
Concentracién de CBZ Variedad Raiz 0,9728 0,9662

En las siguientes tablas (Tablas 12 y 13) se muestran la calibracién obtenida cuando
se ha introducido un parametro para predecir la acumulacion de DCF y CBZ,
respectivamente. En este caso, las mejores predicciones se obtuvieron de acumulaciéon de

CEs en hojas y raices de las lechugas.

Tabla 12. Calibracién para DCF usando una entrada en el modelo de simulacion SEI

Entradas Salidas Entrenamiento R?2 Prueba R?
Concentracion de DCF Hoja 0,9681 0,9642
Concentracion de DCF Raiz 0,9804 0,9772
Raiz Hoja 0,9425 0,9340
Hoja Raiz 0,9425 0,9355
Hoja Concentracion de DCF 0,9681 0,9644

Raiz Concentracion de DCF 0,9804 0,9772
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Tabla 13. Calibracién para CBZ usando una entrada en el modelo de simulacién SEI

Entradas Salidas Entrenamiento R?2 Prueba R?
Concentracion de CBZ  Hoja 0,9696 0,9659
Concentraciéon de CBZ  Raiz 0,9677 0,9622
Raiz Hoja 0,9465 0,9359
Hoja Raiz 0,9465 0,9381
Hoja Concentracién de CBZ 0,9696 0,9656
Raiz Concentracién de CBZ 0,9677 0,9620

Teniendo en cuenta la calibracion obtenida, se validé estadisticamente y no hubo
diferencias significativas entre las predicciones realizadas con dos variables o una variable
en la entrada en el modelo de simulacién SEI. Para realizar esta validacién, se uso la
prueba no paramétrica de rango con signo de Wilcoxon (Kruskal, 1957), que indica si hay
diferencias significativas entre dos muestras de datos. Los resultados aportados por esta
prueba estadistica mostraron un nivel de confianza del 95% que no habia diferencias
significativas entre la creaciéon de un modelo de simulaciéon SEI con una o dos entradas.
Por lo tanto, y evaluando los objetivos propuestos, el modelo de simulaciéon SEI fue
calibrado con una sola entrada.

Una vez adoptado el criterio de calibrar el modelo de simulacién SEI con una sola
entrada, se analiz6 la técnica ELM para evaluar si el modelo lineal era la mejor opcién
para predecir la acumulacién de CBZ y DCF en hojas y raices de lechuga. Se usaron
nucleos gaussianos y sigmoidales, se inicializaron aleatoriamente y se repitio el
experimento treinta veces para obtener unos valores estables y robustos. En las siguientes
tablas 14 y 15 se muestran la calibracién obtenida usando los nucleos gaussianos y

sigmoidales.
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Tabla 14. Calibracién para CBZ utilizando ntcleos gaussianos y sigmoideos

Test CBZ Gaussiano Kernel Test CBZ Sigmoideo Kernel

Entradas Salidas
R2 STD R?2 STD
Raiz Hoja 0,9614 0,0035 0,9520 0,0073
Hoja Raiz 0,9301 0,0059 0,9371 0,0107
Concentracién de CBZ Hoja 0,9406 0,0065 0,9627 0,0050
Concentracion de CBZ Raiz 0,9113 0,0115 0,9610 0,0029

Tabla 15. Calibracion para DCF utilizando nticleos gaussianos y sigmoideos

Test CBZ Gaussiano Kernel Test CBZ Sigmoideo Kernel
Entradas Salidas

R2 STD R2 STD
Raiz Hoja 0,9408 0,0083 0,9390 0,0101
Hoja Raiz 0,9329 0,0060 0,9360 0,0159
Concentracion de DCF Hoja 0,9375 0,0098 0,9677 0,9696
Concentracion de DCF Raiz 0,9459 0,0074 0,0039 0,0042

En las siguientes figuras (Figuras 32 y 33) se muestran las representaciones graficas
de las calibraciones para las predicciones obtenidas para la acumulacion de CEs en las
hojas y raices al tomar las concentraciones de agua de riego de CBZ y DCF,
respectivamente en las entradas de datos. Analizando las dos graficas se desprende que
las diferencias entre los ntcleos lineales y sigmoidales son minimas. Sin embargo,
estadisticamente, al aplicar la prueba de rango con signo de Wilcoxon por parejas, no
hubo diferencias significativas entre ninguno de los tres nticleos. Por lo tanto, se calibré el
modelo de simulacién SEI utilizando el kernel lineal y tomando la concentracién de los
CEs en la entrada del modelo de simulacién SEI y la acumulacion de CBZ y DCF en las
hojas y raices en la salida; dado que no hubo diferencias significativas se us¢ el kernel mas

sencillo.
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Figura 32. Diagrama de las calibraciones de las representaciones gréficas de las
predicciones obtenidas para la acumulacion de CBZ en las hojas y raices de las lechugas.
Fuente: elaboracién propia
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Figura 33. Diagrama de las calibraciones de las representaciones gréficas de las
predicciones obtenidas para la acumulacion de DCF en las hojas y raices de las lechugas.
Fuente: elaboracién propia
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5.7. CALIBRACION Y PREDICCION CON EL MODELO DE SIMULACION
NPUM

La absorcién de CEs en las plantas puede generar residuos que son un peligro para
la salud humana y los ecosistemas. Existe un gran interés en la prediccién de la cantidad
de CEs absorbidos por las plantas.

Los modelos de captacion de plantas para CEs, como pesticidas y productos
farmacéuticos, contienen muchos parametros que son medidos de experimentos y son
variables en el tiempo. Por lo tanto, los modelos generalmente no predicen las
concentraciones exactas, pero se aproximan en un porcentaje muy alto de prediccion. El
software se distribuye bajo una licencia gratuita y el cédigo estd abierto lo que permite
realizar cambios segtn las necesidades.

Los procesos fisioldgicos dentro de las plantas y el metabolismo primario y
secundario involucran quimicos, que son transportados a través de las membranas y el
sistema vascular de las plantas. Las plantas han desarrollado sistemas de transporte

especiales para productos quimicos esenciales en su metabolismo.

5.7.1. Explicacion del sistema de absorcion de compuestos en las plantas.

El sistema planta esta constituido por raices, tallos, hojas, flores y frutas. Mientras
que la funcién de las raices es anclar la planta en el suelo y absorber agua y nutrientes, el
papel de los tallos es transportar el agua hacia arriba y servir de soporte a las hojas. A su
vez, el papel de las hojas es captar la luz solar y COy, y realizar la fotosintesis. Asi, cuando
la planta absorbe el didxido de carbono de la atmosfera, el agua se evapora. Solo una
fraccion muy pequeha (<2%) del agua absorbida por las raices se absorbe realmente en las
células vegetales. Las plantas vasculares, tienen dos sistemas de transporte en el interior:
el xilema y el floema. En el xilema el agua es atraida hacia arriba por fuerzas fisicas,
mientras que en el floema el flujo va desde las hojas hasta las diferentes partes de la planta
y hasta los frutos. Las plantas extraen agua y nutrientes del suelo e intercambian gases
con el aire y ademas permiten el paso de los productos quimicos en el interior de la
planta. Se realizan varios procesos de captacion simultdneamente en el interior de la
planta, tales como: absorcion del agua del suelo y translocacion en el xilema; difusion en
fase de gas o agua en las raices; contacto directo con el suelo; transporte de floema; flujo

de gas fuera del suelo y dentro del tejido aéreo; intercambio directo con el aire.



CAPITULO V: MATERIAL Y METODO 105

‘0\ / \/°
l_/«

iy Je
r Ll;
) Y
Evaporacion N e
de agua V2
' Flujo
/ i del floema

Intercambio por

/ difusién de gas

u V)

del floema xilema

g 4
I«—»

| : Absorcion

Figura 34. Procesos de absorcién y transporte en la planta. Fuente: elaboracion propia

/'/‘

Intercambio
por difusion

Flujo
del floema




106 CAPITULO V: MATERIAL Y METODO

5.7.2. Modelo de simulacion NPUM

Este modelo de predicciéon de absorcidn de compuestos quimicos desarrollado por
la DTU se basa en que todos los procesos son "pasivos", es decir, que la planta no agrega
energia para mover los compuestos quimicos. Los procesos se basan en la adveccion (con

el flujo de agua), difusion y el equilibrio (la particién).

Raices
gruesas

Figura 35. Principio del modelo de predicciéon de absorcién de compuestos quimicos
NPUM. Fuente: elaboraciéon propia
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A continuacion, vamos a profundizar como aborda los diferentes procesos este
modelo de simulacion.

Partimos del equilibrio en el suelo en el que cualquier compuesto quimico puede
estar adsorbido en la matriz del suelo o en el agua del suelo. Solo una fraccion del
compuesto quimico en el agua del suelo es mévil y puede ser captado (en el gas no lo
consideramos porque es irrelevante). La distribucion entre el agua intersticial del suelo y
los solidos del suelo se conoce como Ka que es el coeficiente de distribucién (mg kg': mg
L= L kg1). En el modelo se usa el Ka para calcular el Ksw o coeficiente de particion (total)
del suelo al agua. A continuacion, la raiz absorbe el agua y las sustancias que estan
disueltas en el agua. Cuando las sustancias cruzan la membrana de la raiz celular, estas
sustancias disueltas en el agua del suelo se mueven hacia las raices mas finas. Estas raices
finas, son pelos y puntas de raiz con una superficie enorme que permite el intercambio de
sustancias. El agua fluye de las raices finas hacia las mas gruesas, y lo transportan hacia el
xilema. En la entrada, la savia del xilema se equilibra con las raices finas y en el flujo de
salida, la savia del xilema se equilibra con las raices gruesas, y la relacion de
concentracion se calcula mediante el coeficiente de particion raiz a agua Krw.

Un proceso similar sucede en el tallo con la peculiaridad que éste tiene contacto con
el aire y pueden conducir a la pérdida de la absorcion de los compuestos. Todo lo que no
se retiene en el tallo se transporta a las hojas (con el xilema) o a las frutas (con el xilema y
el floema). El xilema y el floema se equilibran y tienen la misma concentracién de las
sustancias, a excepcion de los compuestos muy polares que tienen una movilidad limitada
a través de las membranas celulares.

Ademas, hay que tener en cuenta que la absorcién de agua y la transpiracion se
combinan con la eficiencia del uso del agua para el crecimiento de las plantas y que las
células vegetales pueden metabolizar los compuestos quimicos al alcance de las enzimas.

Este comportamiento se explica mediante la cinética de Michaelis-Menten.



108 CAPITULO V: MATERIAL Y METODO

5.7.3. Absorcion de compuestos organicos en las raices

La absorcién de compuestos organicos en las raices depende de las propiedades de
los productos quimicos y de las plantas. La absorcion es bastante rapida hasta que se
alcanza el equilibrio definido por el factor de concentracion de raiz RCF (Trapp, 2000):

Concentracisn en raices (gg~*)
RCF =

Concentracién en la solucidn (g ml—*) Ec. (2)

Briggs et al. (1982) pulverizaron raices de cebada y realizaron experimentos
mezclando agua con productos quimicos de diferentes Kow. El valor de RCF aumenta con
el valor de Kow (Kow es el coeficiente de particion entre octanol y agua) tal y como se

puede ver en la siguiente grafica:

RCF =0,82 + 0,03 Kow %77 (Trapp, 2004) Ec. (3)
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Figura 36. Relacion entre la absorcion de productos quimicos por las raices de las plantas
(expresado como RCF) y sus coeficientes de particion entre octanol y agua (Log Kow).
Fuente: adaptado de Briggs et al., 1982

Partiendo del valor del RCF obtenemos el Krw (coeficiente de particion raiz a agua)
L kg1), que es el reparto de equilibrio entre la concentracion de raiz CR (mg kg! de peso
g°) 9 P q g Kg P

fresco?) y el agua CW (mg L1).
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Krw = Wr + Lr a Kow b + Pa (root) Kaw (Trapp, 2000) Ec. 4)
Donde:

Wres el contenido de agua en raiz (L kg™).

Lres el contenido de lipidos en raiz (kg kg1).

Pason los poros de aire en raiz (L kg).

La siguiente ecuacion (Trapp, 2009) calcula la absorcion de compuestos quimicos en

la raiz con la transpiracion del agua.

dmg
dt

=0 Q@ —Cy, x
w* @ xr X @ Ec. (5)
Donde:
Mres la masa de la sustancia quimica en las raices.
Qes la corriente de transpiracién (L d1).

Cxy es la concentracion en el xilema a la salida de la raiz (mg L1).

Para calcular el cambio de concentracion de compuestos en las raices (CR, mg kg1)

con el tiempo t (d) el modelo se basa en la siguiente ecuacion (Hurtado et al., 2016):

ﬁ=£><E—L><ﬂf'—.ﬁ: ® {p —degradation
dt Mg K; MgpXKmy B ‘ferowthR LR GED Ec. (6)
Donde:

R es el indice de raices.

Q es la transpiracion (L d-1).

M es la masa de la planta (kg).

CS es la concentracidon de compuestos quimicos en el suelo (mg kg1).

Kd coeficiente de distribucion entre sustrato y agua en los poros del mismo (L kg1).
Krw es el coeficiente de particion de raiz a agua (L kg).

K growth, R es el indice de crecimiento de las raices (d-)
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5.7.4. Absorcion de compuestos organicos en las brotes

Para pasar desde el suelo hasta el xilema, donde el agua se transloca hacia arriba, el
agua debe atravesar una celda (una biomembrana) llamada "Banda de Caspary". Esta
banda, que separa la raiz externa ("corteza") de la raiz interna, es una banda cerosa. Solo
los productos quimicos lipofilicos la pueden atravesar. A través de las biomembranas el
agua puede pasar rapidamente (esto es facilitado por difusion). Los productos quimicos

necesitan difundirse a través de las biomembranas.

Banda de Caspary

Endodermis Periciclo

f

. . corteza :
epidermis xilema

Floema

Figura 37. Seccion transversal de raiz que muestra las posibles rutas de agua y
movimiento de solutos en el interior de la planta. Fuente: adaptado de Esau, (1958)

El agua cuando es absorbida por las raices se transloca en el xilema hacia los
brotes y las hojas donde se evapora. Solo el 1-2% se absorbe en las células de la planta. Los
productos quimicos, que se disuelven en la "corriente de transpiracion” (savia del xilema),
también se pueden mover hacia arriba.

El TSCF representa la relacion entre la concentracion en la savia de xilema y la
solucion externa (agua del suelo).

La translocacién de compuestos a los brotes se calcula mediante TSCF (Factor de
concentracion de la corriente de transpiracion) (Trapp, 2004):

Concentracién en la savia del xilema (kg m™ #)
TSCF =

Concentration en la soludén (kg m- 3)
Ec. (7)
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Cuando no se puede medir directamente, el TSCF se determina experimentalmente

a partir de la masa translocada a los brotes (Trapp, 2000):

Cantidad en los brotes (g)
Concentracion enla solucién g ml 1
x volumen de agua transpirada (ml)

TSCF =

Ec. (8)

El TSCF se puede calcular con a partir de otras ecuaciones como se puede ver a

continuacion:

Dettenmaier et al. (2009):

TSCF =
11 + 2.6lesKow
Ec. (9)
Briggs et al. (1982):
—(logk gy — 1.78F
TSCF=U.?34><&:€E}E (log = : J
244 Ec. (10)

Burken y Schnoor (1998):

TSCF = 0.756 x exp | —oo8how ~ 23077
L 2.58 |

Ec. (11)
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Si tenemos en cuenta la aproximacion en el calculo de las ecuaciones anteriormente

descritas, podemos ver en la siguiente grafica la comparacion entre ambas:

1.2

TSCF

log Kow

———Briggs fit = = = = B&S fit =TS CF calc — @ = Dettenmaier

Figura 38. Comparacién de TSCF empirico y calculado. Fuente: Trapp y Matthies, 1997

Tal y como se puede ver en la grafica (Figura 38), en el calculo con las ecuaciones de
Briggs et al. (1982) y de Burken y Schnoor (1998) las curvas disminuyen cuando el Log
Kow<2.

Este planteamiento es importante cuando no hay degradacion del compuesto de los
brotes en la medicién, en caso contrario tenemos que aplicar una correcciéon en los
parametros de la ecuacién. La translocacion de los productos quimicos neutros es mas
efectiva para compuestos con una lipofilia intermedia. El RCF y el TSCF de los electrolitos
dependen del pH en la solucidn externa. Esto se debe a las diferencias de pH entre la
solucion externa y las células vegetales. La absorcion de bases débiles aumenta con el pH
externo, y la absorcion de acidos débiles disminuye. Los procesos mas importantes que se
tienen en cuenta a la hora de desarrollar este modelo de prediccion son la absorcién en las
raices y la translocacion a los brotes de compuestos neutros y disociantes. (Acumulacidon

de un producto quimico debido al potencial eléctrico en la membrana, el mecanismo de
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trampa de iones, sorcion lipdfila, dilucidon por crecimiento y adveccion en el sistema

vascular).

5.7.5. Absorcion de compuestos organicos en las hojas

Las hojas tienen una funcién intercambio de gases con el aire y uno de los factores
que influye en ese intercambio es la superficie de estas. Los productos quimicos presentes
en el aire pueden entrar en las hojas de varias maneras: deposicion gaseosa a través de la
cuticula; deposicion de particulas secas y hiimedas e intercambio gaseoso a través de los
estomas.

Dentro de las hojas, tenemos la epidermis, el agua intercelular y las células mas

profundas que impiden el paso de los productos quimicos al interior de las hojas.

......
s am LT

{Atmosfera)

L

Depbsito é Capa limite
9
L
é cuticula
9

gpidermis

9

estomas
95

aire intercelular
%

células mesafilas

B

Figura 39. Red de resistencias encontradas por las moléculas organicas que se difunden
desde el entorno al sitio objetivo dentro del mesdfilo. Fuente: adaptado de Riederer (1995).

Las velocidades de deposicion en todas estas rutas de absorciéon dependen de las
propiedades quimicas y ambientales. Una estimacion aproximada (que se usa por defecto

para los gases y las particulas) es que la velocidad de deposicion de las hojas al aire, la
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conductancia g, es de aproximadamente 10°® m s para la deposicién gaseosa (Riederer,
1995).
El equilibrio difusivo entre las hojas y el aire se alcanza cuando se cumple la

siguiente ecuacion:

Co

=K
i La/P
Ec. (12)

Donde:

Kta es el coeficiente de particion que sale al aire (mg m?).
p es la densidad de las hojas (kg m?).

CL (mg kg").

Cair (mg m?3).

5.7.6. Intercambio de compuestos entre las hojas y el aire

La conductancia g (m d) es la velocidad de intercambio entre las hojas y el aire.
Este valor se puede calcular a partir de varias resistencias, lo que lleva a calculos bastante
complejos. Por lo tanto, para simplificar en el modelo de predicciéon vamos a adoptar el
valor de 86,4 m d! (Trapp y Matthies, 1997). La conductancia depende de varios factores
entre los que podemos citar: las propiedades del producto quimico, la planta y el medio
ambiente. El intercambio medido entre las hojas y el aire de los compuestos organicos
volatiles es mucho mas lento que el intercambio estimado, que es mas rapido para los
compuestos con alto Kaw a través de los estomas (Riederer, 1995). La funcion de los
estomas es el intercambio de gases, mientras los estomas estan abiertos, se absorbe
dioxido de carbono y se pierde agua.

En la velocidad de intercambio entre las hojas y el aire hay tres fases diferentes que
proporcionan resistencia (fase acuosa, fase lipidica y fase gaseosa), y dos vias estan en
paralelo (via estomatica y cuticular). Una sustancia quimica qué esta en el aire sdlo tiene
que superar la capa limite del aire entre la superficie de la hoja y la atmosfera para
posteriormente adsorberse a la superficie de la hoja en una capa cerosa llamada cuticula.
Un producto quimico transportado a través de la corriente de transpiracion estd lejos de la

cuticula debido a que la corriente de transpiracién termina en el apoplasto entre las
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células de la hoja, desde donde puede moverse hasta que alcanza la barrera de la cuticula

o los agujeros de los estomas. En la siguiente figura podemos observar un esquema de los

procesos de intercambio entre hoja y aire.

Cuticula

Interior
hoja

Aire

I

Fase gaseosa

ey HEHLE —r/%

Fase acuosa

1

I

Fase gaseosa

Fase acuosa

1

Fase acuosa (apoplasto)

S

Estomas

Interior
hoja

Corriente
transpiracién

Figura 40. Representaciéon esquematica de resistencias entre hoja y aire. Fuente: adaptado

de Trapp y Matthies, 1997

En los estomas, la conductancia se puede calcular a partir de la transpiracion de la

planta (Trapp, 2007):

Q

=l

v

Bz =

Donde:

g (md").

A: superficie de la hoja (m?).

AX (Cqzpzat —Th X Chzggar) V1

=

—

Q: corriente de transpiracion (L d).

Ec. (13)

Crio, sat: concentracion de saturacion de agua en el aire (kg m=).

Rh: humedad relativa (-).

M: masa molar del producto quimico (g mol).
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Como el agua no necesita cruzar la capa acuosa en el apoplasto de la hoja. La

permeabilidad Pagua (m d-') de la capa acuosa es:

‘ijﬂ': = W'IEELH
fagua = = Ec. (14)

Donde:

z: espesor de la capa acuosa en el interior de la hoja.
Doz: coeficiente de difusion de oxigeno en el agua (1,728 x 10#* m? d') (Trapp y
Matthies, 1997).

Asi, la resistencia total de la via estomatica, gs, ttal, €s:

1

Bstotal — 1
a: * KA‘-‘J -'" Pag:l.l,a

Ec. (15)

La cuticula esta compuesta por una capa de ceras y su funcién es evitar la pérdida
de agua cuando los estomas estan cerrados. Un compuesto quimico cuanto mas lipdfilo
sea, mayor sera su permeabilidad a través de la barrera de la cuticula (Kerler y Schénherr,

1988):

PI: = 100704 log Kgw - 11.2
(ms1) Ec. (16)

La capa limite de aire, ofrece también resistencia, segtin podemos observar en la

siguiente ecuacién:

L o
Bair = T X —— m 5
T 2000 WM Ec. (17)
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La conductancia total de la via cuticular es:

86400

BCiotal = B m , 17,
AW ffP.; 41 fence

(md 1) Ec. (18)

Para obtener el valor de la conductancia g general, las conductancias anteriormente
calculadas, se suman. En las simulaciones que realizamos con el modelo de predicciéon
utilizamos un valor de la conductancia 86,4 m d-1.

Tal y como podemos ver en las ecuaciones anteriores, la permeabilidad (de la
cuticula, de la capa acuosa) se divide por Kaw, por lo tanto, este parametro tiene un
impacto muy alto en la conductancia. Ademas, el log Kow también influye mucho, porque
la permeabilidad de la cuticula depende de la lipofilia.

El intercambio a través de la cuticula es la via predominante para todos los
compuestos bajos y semivolatiles (Kaw < 10-%). En los compuestos poco volatiles (Kaw < 10~
L L), la transferencia esta limitada por la transferencia a través de la capa limite de aire y
se acerca a gair (748 m d). Los compuestos lipdfilos mas volatiles (Kaw = 0,01 L L) se
intercambian preferiblemente a través de la ruta estomatica. Para los compuestos con log
Kow=2, la cuticula es la via de transferencia mas rapida siempre que Kaw tenga un valor <
106 L L. Con un valor de Kaw muy bajo (10° L L), la capa limite de aire es de nuevo
limitante. En los compuestos con una lipofilia media (Kaw entre 105 y 0,01 L L), los
estomas limitan la transferencia, y g tiene un valor de 10 m d?. En compuestos muy
volatiles (Kaw> 0,01 L L), la capa acuosa dentro de la hoja ofrece una gran resistencia y
por consiguiente la conductancia disminuye con el aumento de Kaw. Por tanto, en los
compuestos lipéfilos y con baja volatilidad, la cuticula es limitante en el intercambio, con
una conductancia maxima igual a la conductancia de la capa limite de aire. Cuanto menos
lipofilicos son los compuestos, mas importante es la via estomatica. La resistencia en el
interior de la hoja solo es importante para compuestos muy volatiles (Kaw> 0,01 L L),
independientemente del valor de log Kow. El valor de 86,4 m d*' que adoptamos en las
simulaciones que realizamos con el modelo de prediccion esta justificado excepto para
compuestos volatiles con Kaw> 0,01 L L-'. Hay que destacar que cuando tomamos el valor
aproximado de la g predeterminada para los compuestos volatiles no lipéfilos no es muy
relevante debido a que la exposicion humana a los volatiles a través de la absorcion de la

planta es pequeiia.
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5.7.7. Preparacion de los datos de entrada en el modelo de simulacion NPUM

Este modelo de prediccion de absorcion de CEs en las plantas se basa en la
fisiologia de las plantas. La entrada de parametros en el modelo es facil y se pueden

conseguir de la literatura o de datos medidos en experimentos.

La estructura de la mayoria de las plantas estd formada por raices, tallos, hojas y
frutas. Ademas, los procesos de las plantas tienen un rendimiento similar en la extraccion
de CO: de la atmoésfera y el agua del suelo. Por lo tanto, existen rangos de datos
estandarizados para poder utilizarlos en la entrada de los diferentes parametros en el
modelo. Hay que tener en cuenta que, a la hora de obtener los datos para introducirlos en
el modelo, estos deben coincidir en el tiempo, tomandolos en el mismo estado vegetativo
de la planta.

En la siguiente tabla tenemos los valores de los principales pardmetros necesarios

para el modelo.
Tabla 16. Parametros de entrada en el modelo NPUM en vegetales de hoja en 1 m?

Parametro 2 Valor Unidad
Masa de la raiz 1,00 kg
Masa de los brotes 1,00 kg
Densidad de raiz 1,00 kg L1
Area de la hoja 5,00 m?
Densidad de brotes 500,00 kg m-
Transpiracién 1,00 L d?
Lipidos en raices 0,02 kg kg
Agua en raices 0,89 L kg
Lipidos en brotes 0,02 kg kg
Agua en brotes 0,80 L kg
Conductancia 86,40 m d-
Indice crecimiento en raices 0,10 d
Indice crecimiento en tallos 0,03 d
Tiempo hasta la recoleccion 60,00 d
Contenido de agua en los poros del suelo 0,35 L kg
Suelo adherido a las raices 0,01-0,001 kg kg
Carbono organico del suelo 0,02 kg kg1
Densidad seca del suelo 1,60 kg L1

2 Trapp y Matthies, 1997
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Hay que tener en cuenta que los valores no son los mismos para todas las plantas,
pero en aquellos casos que se desconozca alguno de los parametros podemos tomar como

referencia los expuestos en la tabla.

5.7.8. Parametrizacion y valores de entrada en el modelo de simulacion NPUM

La base de este modelo combina el modelo de celda para la predicciéon de los
coeficientes de particién con un modelo de estado estacionario de raiz y raiz. El transporte
de productos quimicos se realiza a través del xilema desde el suelo hasta las raices y las

hojas, y a través del floema desde las hojas hasta las raices.

Las ecuaciones planteadas en el modelo son las siguientes:

dC2
i k12 xC1- k2 x C2+Kk32 % C3
Ec. (19)
dC3
T:kZBxCZ- k3 x €3 +1
Ec. (20)
Co— (k12 xk3xC1+Ixk32)
" k2wxk3- k23 xk3z Ec. (21)
k23 <C2 4+l
Ec. (22)
Dénde:

C1: concentracion en el sustrato.

C2: concentracion en las raices.

C3: concentracién en las hojas.

k12: velocidad de transferencia de 1 (suelo) a 2 (raices).
k2: tasa de pérdida de 2 (raices).

k32: ganancia con floema de las hojas.

k23: ganancia con xilema desde las raices hasta las hojas.

k3: pérdida total de las hojas.
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El parametro de la entrada I desde el aire, tiene un valor de cero (Hurtado et al.,
2016).

El modelo esta dividido en diferentes partes para introducir los pardmetros de y
entrada de los CEs y de las raices y las hojas como podemos ver en las siguientes figuras

(Figuras 41 y 42):

Chemical input data

log Kow of neutral
log Kow ion of ion

Kaw (m3:m3)

K HSA adsorption to proteins L/maol

K HSA change unit 0,00E+00 g/g

Molar mass M g/mol

pKa in water
pka corr 1 in membranes
valency z -1 base is +

[ 2 -1 same as z
Metab rate 014d

slope b 0,85 0.77 to 0.96
Concentration in irrigation water microg/L
Concentration at coconut fibre ng'g

Figura 41. Datos de entrada de las caracteristicas quimicas del CE en el modelo de

simulacion NPUM. Fuente: elaboracion propia

Root data

M Root mass
Q Transpiration
k growth roots

Leaves data

Shoot mass / volume
Leaf Area
conductance g
Transpiration

Time to harvest
Growth rate

pH in the pot

Ratio phloem to xylem flow

dry weight

for 1 m2
kg
L/d
1/d

for 1 m2
kg
0 m2
1.00E-03 m/s
0,00E+00 L/d
days
1/d

b=

Figura 42. Datos de entrada de las caracteristicas de los cultivos (hojas y raices) en el

modelo de simulacion NPUM. Fuente: elaboracion propia
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En la Figura 43 podemos observar los coeficientes de particion del modelo:

Coefficients Cyt Xyl Cyt Phlo Cyt Vac Meaning

S1=N 6.28E+02 6. 28E+02 6,26E+02 Input to comp 1, kg/m3/s
A2 =312 1.44E+02 1.75E+02 4 55E+01 exchange rate 2to 1 1/s
L1=-al1 4 92E+01 4 92E+01 8.56E+01 loss rate 1 1/s

S2=12 0,00E+00 0 0,00E+00 Input to comp 2 kgm3/s
Al=a1 3, 91E+01 3.91E+01 5,06E+00 exchange rate 1to 2 1/s
L2 =-3a22 6,16E+02 7,53E402 5.06E+00 loss rate 2 1/s

B1 = C1(0) 0,00E+00 0 0,00E+00 initial conc C1 kg/m3
B2 = C2(0) 0,00E+00 i 0,00E+00 initial conc C2 kg/m3
Terms

r -39.459 -39,576 -2,294

r2 -626,033 -T62 612 -88.358

C2ss 0,993 0.813 16,667

F -1,060 -0,857 -16,084

G 0,067 0.044 0.418

Clss 16,667 16,667 16,667

H -15.650 -15.656 -8,788

J -0.017 -0.011 6,679

Figura 43. Coeficientes de particién y modelos de celda en
Fuente: elaboracién propia

el modelo de simulacion.

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots
C1 is irrigation water

C2 is roots

C3is leaves

Differential equation

dC2/dt = k12 C1 - k2 C2 + k32 m3

dC3/dt = k23 C2-k3C3 +1

Steady-state solution (by hand)

C2 = (k12 k3 C1 + | k32)/(k2 k3 - k23 k32)

C3=(k23C2 + 1) k3

C irrigation water 9,68E-03
Definition of phloem flow leaves to roots, 10% of xylem
Qp 0,04

KPL 5,19E-02

k32 (seen from root) 2. 31E-02
Definition of k values

| is uptake from air set to zero 0,00E+00

k12 (with F) 4 41E+00 1/d

k2 4,05E-01 1/d
k23 2.82E-01 1d

k3 loss leaves 1.46E-01 1/d

C root 9,51E-02 mg/kg
C leaf 1,84E-01 fresh weight

Figura 44. Vista de los calculos realizados por el modelo de simulacion NPUM. Fuente:

elaboracion propia
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En las Figuras 44 y 45, tenemos los calculos que realiza el modelo para predecir la

concentracion de los CEs en los tejidos de la planta.

Calculations

Roots k growth + k metab 0,123 1/d
Loss to air (fn only) 1,76E-06 1/d
Leaves all loss 1,23E-01 1/d
Partition coefficients

Root

KRW {vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KW seylem to water L/L 0,993
Kaxayiroot ko'l 6,34E-02

K Root to xylem Likg 1,58E+01

K LW UL 1,67E+01
Phloem to xylem

KPhXy LIL 8,18E-01
fnin cytosol, leaves 6,38E-02
Permeability related to water (max same)

P water m/s 2.20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 120 microg/L
Concentration at coconut fibre 342 nglg
Concentration in irrigation water 0,12 mg/L
Concentration at coconut fibre 0,342 mg/kg

Kd 4 2.9 Likg

volume water per pot 0.5L

weight coconut fibre per pot 2.0 kg

Cw in the pot with cocosfibres 9,68E-03 mg/L water

Figura 45. Vista de los calculos realizados por el modelo de simulacion NPUM. Fuente:
elaboracion propia

Después de realizar los diferentes calculos el modelo predice unos valores de

concentracion de CEs para los tejidos de la planta estudiados (hojas y raices).
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5.7.9. Calibracion en la prediccion de absorcion de CBZ y DCF realizados con el

modelo de simulacion NPUM

Partiendo de los valores obtenidos en el experimento realizado con las tres
variedades de lechugas en las que se regaron con el efluente de la EDAR al que se
anadieron CBZ y DCF a las siguientes concentraciones de 30, 60, 120 y 210 pg L, se
calibré este modelo de prediccidén con el objetivo de predecir la acumulacién de CBZ y
DCF en los diferentes tejidos de la planta cuando se riegan las lechugas a otras
concentraciones de estos CEs en el agua de riego. En la siguiente figura (Figura 46), se
puede ver el disefio de la prediccién de CBZ y DCF con el modelo de simulacion NPUM

partiendo de los datos obtenidos en el segundo experimento.

| Efluente
_—
Influente I

|
I \].f 'l
g
Y N 15 o i i - 4 //ff [
EDAR

Muestreo de EDAR
Alcantarilla Caravaca
La Hoya Puerto Lumbreras
Molina San Javier Estimacion absorciéon CBZ y DCF
E::Ej: EBsetzza Y.ECIa Alcantarilla Caravaca "‘:é
________________C_'?m La Hoya Puerto Lumbreras L

- o ‘ Molina San Javier

v . ——— CabezoBeaza vyecla i
1 | L 1 .

L —— Murcia Este Cieza

Figura 46. Esquema de disefio de la prediccion de acumulacién de CBZ y DCF en lechuga
en 10 EDAR representativas de la Region de Murcia con el modelo de simulaciéon NPUM.
Fuente: elaboracién propia

Como hemos visto en la seccidén anterior, necesitamos introducir en el modelo los
valores de las propiedades fisicoquimicas de los CEs que queremos predecir la

concentracion en los tejidos de las lechugas. Ademas, hay que introducir unos parametros
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propios del cultivo que estamos estudiando (en este caso lechugas). Este modelo es
diferente al anterior donde también predecia las concentraciones de los CEs en los
diferentes tejidos de las lechugas, pero no necesitabamos definir en el modelo las
propiedades fisicoquimicas de los CEs ni tampoco los parametros del cultivo. La ventaja
de este modelo respecto al anterior es que podemos controlar en todo momento cualquier
cambio o modificacién en las condiciones de los cultivos tales como la transpiracion, el
indice de crecimiento de hojas y raices, el tiempo hasta la recoleccién y qué esta sometido
al riego con CEs, asi como también el pH del suelo o sustrato donde esta el cultivo en
cuestion. Esto permite personalizar en todo momento los experimentos que pueden ser
llevados a cabo, porque aunque parece obvio, las condiciones ambientales no seran
exactamente iguales aunque se intenten controlar todos los pardmetros (por ejemplo la
irradiacién solar no sera la misma en un cultivo que esté situado en Murcia o en Madrid
por ejemplo). Todos estos pardmetros influyen en la absorcién de CEs en los cultivos. Esto
que podria suponer una complejidad a la hora de manejar el modelo de prediccion en
comparacion con el anterior, es una gran ventaja ya que nos permite ir jugando con los
diferentes pardmetros cambiando las diferentes variables del sustrato, cultivo, duracion
del ciclo,..., de tal forma que podemos estudiar que variables influyen mas en la absorciéon
y traslocacion de los CEs en la planta y asi poder disminuir la concentracion de CEs
absorbidos por las plantas y por consiguiente minimizar el riesgo humano de incorporar

dichos CEs a la cadena alimentaria.
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5.7.10. Calibracion en la prediccion de absorcion de KTP y NPX realizados con
el modelo de simulacion NPUM

Teniendo en cuenta los valores obtenidos en el experimento realizado con las tres
variedades de lechugas en las que se regaron con el efluente de la EDAR al que se
anadieron CBZ y DCF a las siguientes concentraciones de 30, 60, 120 y 210 ug L' y la
calibracion realizada para estos dos CEs con el modelo de simulacién NPUM, se calibro
este modelo de prediccion con el objetivo de predecir la acumulacién de KTP y NPX en
los diferentes tejidos de la planta cuando se riegan las lechugas a otras concentraciones de
estos CEs en el agua de riego. En la siguiente figura (Figura 47), se puede ver el disefio de

la prediccidon de KTP y NPX con el modelo de simulacion NPUM.

|
|
| | Efluente
_—
Influente ! I

|
I \].f 'l /
Y N 15 o i i - 4 /1 WY
EDAR
Muestreo de EDAR
Alcantarilla Caravaca
La Hoya " s .
- Pueife: bumibeeras Estimacién absorcion KTP y NPX
Molina San Javier
Cabez_o Beaza Yecla Alcantarilla Caravaca i‘?_“
I\:’Iur_cizi _E_S_t?______c_'?za La Hoya Puerto Lumbreras ‘F’{

- o ‘ Molina San Javier i
v . ——— CabezoBeaza vyecla i
1 | L 1 .

L —— Murcia Este Cieza

Figura 47. Esquema de disefio de la prediccién de acumulacién de KTP y NPX en lechuga
en 10 EDAR representativas de la Region de Murcia con el modelo NPUM. Fuente:
elaboracion propia

Tal y como se explicé en la seccion anterior, una vez introducidos los parametros
propios del cultivo que estamos estudiando (en este caso lechugas), se introdujeron en el
modelo los valores de las propiedades fisicoquimicas de los KTP y NPX que queremos

predecir en la concentracion en los tejidos de las lechugas en la hipdtesis que fueran
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regadas con el agua procedente de las 10 EDAR representativas de la Regién de Murcia
que contenian en el efluente concentraciones de KTP y NPX tal y como se puede ver en la

siguiente tabla.

Tabla 17. Tabla de concentraciones medias (pg L) de los CEs en los efluentes de las
EDAR estudiadas

EDAR KTP 2 NPX 2
Alcantarilla (AL) 0,67 0,28
La Hoya - Lorca (LH) 1,39 0,94
Molina de Segura (MN) <0,012 <0,011
Cabezo Beaza - Cartagena (CB) <0,012 1,01
Murcia Este (ME) 0,34 0,23
Caravaca de la Cruz (CC) 0,12 <0,011
Puerto Lumbreras (PL) <0,012 3,70
San Javier (S]) <0,012 <0,011
Yecla (Y) <0,012 <0,011
Cieza (Ci) <(0,012 <0,011

2 Fernandez-Lopez et al., 2016.
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5.7.11. Prediccion de absorcion de IBP, KTP y NPX realizados con el modelo de
simulaciéon NPUM

Tomando como base lo explicado en los dos apartados anteriores, en el que con la
calibracion realizada para la CBZ y DCF con el modelo de simulacién NPUM con las tres
variedades de lechugas, en las que se regaron con el efluente de la EDAR al que se
anadieron CBZ y DCF a las siguientes concentraciones de 30, 60, 120 y 210 pg L, se
realizd en esta ocasion una calibracién del modelo de simulacién NPUM para predecir la
concentracion de IBP, KTP y NPX a unas concentraciones mayores que las predicciones
realizadas con las concentraciones de los efluentes de las 10 EDAR representativas de la
Region de Murcia. En esta ocasion se planted la calibracion del modelo de simulacion
NPUM para predecir las concentraciones de IBP, KTP y NPX en las lechugas a unas
concentraciones de 30, 60, 120 y 210 pg L en el agua de riego (Figura 48).

|
|
| Efluente

Figura 48. Esquema de disefio de la predicciéon de acumulacion de IBP, KTP y NPX en
lechuga a diferentes concentraciones con el modelo de simulacion NPUM. Fuente:
elaboracion propia
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VI - RESULTADOS Y DISCUSION

A lo largo del presente capitulo se realiza una exposicién y anadlisis de los
resultados obtenidos en los dos experimentos realizados (primero: riego de cultivos
horticolas con agua procedente de la EDAR de referencia y segundo: riego con agua
mezclada con CBZ y DCF en tres variedades de lechuga) y de las simulaciones realizadas

para la prediccién de absorcion de CEs con los modelos de prediccion estudiados.

Ademas, se justificard la validacion de los modelos de prediccion de absorcion de

CEs, frente a los obtenidos experimentalmente.

Siguiendo la estructura desarrollada en la metodologia, este capitulo presenta dos
apartados. En el primero se analizaran los datos de absorcion y acumulacion de los CEs en
los vegetales estudiados. En el segundo apartado se expondran los resultados que del
analisis de los modelos de prediccion de absorcion de CEs en los cultivos planteados en el

desarrollo de esta tesis.

El analisis de los resultados nos permitird interpretar la influencia de diversos
factores tales como: la concentracion de los CEs, tipo de CEs, etc., en la absorcion en los

diferentes tejidos de las plantas.
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6.1. RESULTADOS DE LOS EXPERIMENTOS REALIZADOS EN INVERNADERO

6.1.1. Resultado del primer experimento en cultivo hidropénico

En este primer experimento realizado con los cincos cultivos estudiados (lechuga,
perejil, col, brécoli y calabacin) regados con el efluente de la EDAR Roldan, Lo Ferro y
Balsicas el principal objetivo fue estudiar la absorcion y acumulacion de los CEs
seleccionados (CBZ, DCF, IBP, KTP y NPX) en las diferentes partes de la planta y realizar
la eleccién de los cultivos mas sensibles en la captacion y absorcion de CEs.

Los cultivos estudiados estuvieron expuestos a diferentes concentraciones de CEs
(CBZ 10,11 ng L; DCF 6,64 ng L; IBP 1,80 ng L'; KTP 18,97 ng L' y NPX 11,53 ng L'!) en
el agua de riego segun los los analisis del efluente (Martinez-Alcala et al., 2017). En la
siguiente grafica (Figura 49) se puede ver la concentracién de los CEs a la entrada de la

EDAR (influente) y en la salida de la misma (efluente).

SE8E8E8

3

Concentracién (ng 1))

=

=]
|

» Influaite
Efluentes
DCF IEF KTF NPX

Contaminantes emergentes

CBZ

Figura 49. Concentraciones de los CEs (ng L") en el influente y en el efluente de la EDAR
utilizada como riego en los vegetales cultivados dentro del invernadero. Fuente:
elaboracion propia
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Una vez que recolectaron y se analizaron los cultivos seleccionados para estudiar la
absorcién y acumulacion de CEs en las diferentes partes de las plantas, tan solo se
encontrd IBP en las hojas de lechuga Mini Romana variedad Jabera a una concentracién
15,40 + 0,32 ng g'. En los demés cultivos que fueron regados con el agua procedente del
efluente de la EDAR no se detect6 ningun CE.

La concentracion de IBP detectada en las hojas de lechuga fue muy baja y partiendo
de este valor se calcul el riesgo humano que supondria el consumo de la parte comestible
de la lechuga y la incorporacion del CE a la cadena alimentaria. Se realiz6 una evaluacién
de los riesgos potenciales de las lechugas comestibles regadas con el efluente procedente
de la EDAR que contiene IBP.

Se realiz¢ el calculo siguiendo el método descrito en Hyland et al. (2015), en el cual
la ingesta diaria humana de cada CE se estim6 multiplicando la concentracién calculada
para la porciéon comestible (ng g') por el consumo medio de lechuga. Segin datos
obtenidos de distintas referencias, el consumo medio de lechuga es de 7,0 g d' para un
individuo de 70 kg (National Center for Environmental Assessment, 2011); 8,3 g d' en la
poblacion belga de mas de 15 afios (Temme et al., 2011) y de 9,00 g d' para mujeres
comprendidas entre 14 y 75 afios con un peso corporal de 67,30 kg (Legind y Trapp, 2009).
Los calculos se realizaron para el consumo mas elevado segun los datos expuestos, es
decir, para mujeres consumidoras con un peso corporal de 67,30 kg.

Tomando en consideracion las ingestas diarias aceptables para IBP (Prosser y
Sibley, 2015), que indican la cantidad maxima de IBP que una persona puede ingerir por
dia, los resultados mostraron que la cantidad estimada de IBP ingerida por dia esta por
debajo de los limites que pudiera poner en riesgo a la salud humana. El consumo diario
estimado de IBP estaba por debajo de los 15,40 ng-kg' en hojas, no llegando al limite
marcado de los 11.400,00 ng-kg" del consumo diario aceptable (ng-kg"'-d-') (Figura 50).
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Figura 50. Grafica del consumo diario estimado en hojas de lechuga de IBP y el consumo
diario aceptable. Fuente: elaboracion propia

Por tanto, tal y como se observa en los calculos realizados no hay ningtin riesgo
humano al consumir lechugas con esta concentracién de IBP en la parte comestible de las

lechugas debido a su incorporacién a la cadena alimentaria.
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6.1.2. Resultado del segundo experimento en cultivo hidropénico

En este segundo experimento a la vista de los resultados obtenidos en el primer
experimento en los cultivos, el estudio se centrd en el cultivo de las lechugas donde se
estudiaron tres variedades de lechuga (Lechuga Iceberg var. Gitana, Lechuga Mini
Romana var. Jabera y Lechuga Hoja de Roble var. Kiprien) y asi poder observar el
comportamiento y la respuesta del cultivo de lechuga a la exposicion de CBZ y DCF para
que pudiéramos comparar y valorar el comportamiento, la absorcién y la translocacién de
estos desde la raiz hasta el resto de la planta de dos CEs con diferentes propiedades
fisicoquimicas. Se utiliz6 el efluente de la EDAR Roldan, Lo Ferro y Balsicas como agua de
riego en este experimento y se realizdé una nueva analitica del efluente de la EDAR y los
resultados en el momento del estudio no revelaron la presencia de CBZ y DCF ya que sus
concentraciones estaban por debajo de los limites de deteccion (Anexo I, Tabla S3). Por
este motivo, para realizar este experimento, ya que no hubo deteccion de CEs en el
efluente, se disefi6 el experimento con dopaje o aporte de directo de una mezcla de CBZ y

DCF en el agua de riego.
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6.1.2.1. Presencia de CBZ y DCF en los tejidos vegetales de las lechugas

Los resultados mostraron que los CEs estudiados tienen capacidad de acumularse
en los tejidos vegetales de las lechugas. En las siguientes graficas (Figuras 51 a 52) se
pueden observar los resultados de concentracion de CBZ en las hojas y raices de las tres
variedades de lechuga. Las concentraciones detectadas en los tejidos vegetales (hojas y
raices) respondieron a las diferentes concentraciones a los que estuvieron expuestas las
lechugas en el agua de riego utilizada con concentraciones de CBZ mezclados a 30, 60, 120
y 210 pg L1 En la Tabla S7 de los anexos, se puede apreciar la calidad de los resultados
obtenidos segtin confirman los coeficientes de regresion lineal entre la dosis aplicada de

CBZ y la concentracion encontrada en el tejido vegetal de cada variedad de lechuga.
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Figura 51. Concentraciones de CBZ (ng g) en las hojas de las tres variedades de lechugas
regadas con agua mezclada con CBZ a diferentes concentraciones. Fuente: elaboracion

propia
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Figura 52. Concentraciones de CBZ (ng g) en las raices de las tres variedades de lechugas
regadas con agua mezclada con CBZ a diferentes concentraciones. Fuente: elaboracion

propia

Tal y como se puede observar en las graficas anteriores y en la Tabla S8 de los
anexos, se encontré6 CBZ en las tres variedades de lechuga, en concentraciones mas altas
en las hojas que en las raices (Hojas: 1350,37 + 33,20 ng g ! en variedad Iceberg, 1456,60 +
63,60 ng g ' en variedad Mini Romana y 1355,30 + 41,94 ng g ' en variedad Hoja de Roble;
raices: 750,67 + 24,26 ng g ! en variedad Iceberg, 640,23 + 18,55 ng g ! en variedad Mini
Romana y 650,50 + 21,91 ng g ! en variedad Hoja de Roble, a una concentracién de CBZ de
210 ug L1 en agua de riego) (Figuras 51 a 52). Si nos centramos en las hojas de las tres
variedades de lechuga, fueron las hojas de la variedad Mini Romana donde se
encontraron las concentraciones mas altas de CBZ, mientras que en las otras dos
variedades de lechuga (Iceberg y Hoja de Roble) se encontraron con concentraciones
ligeramente inferiores de CBZ.

Con respecto a las raices, dentro de las tres variedades, fueron las raices de la
lechuga Iceberg donde se encontraron concentraciones ligeramente mas altas de la CBZ
que en las otras dos variedades de lechuga. Este comportamiento caracteristico de la CBZ,
en el que tiende a acumularse en mayor concentracion en las hojas que en las raices, se

debe a las propiedades fisicoquimicas de la misma, debido a que posee una carga neutra y
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una hidrofobicidad intermedia. En este experimento, la concentracion media de CBZ (log
Kow =2,3, pKa =13,9) detectada en las hojas fue un 46% mayor que en las raices.

Estos resultados estdn respaldados por numerosas publicaciones, como en
experimentos realizados en plantas de soja que se regaron con agua mezclada con 10 ug
L1 de CBZ y posteriormente se encontré principalmente acumulado en las hojas (216 + 75
ng g' dw) (Wu et al, 2010). En otra investigacion con pepinos regados con aguas
residuales enriquecidas con 1 g L' de CBZ observé entre 19 y 39 ug g' dw de CBZ en las
hojas y de 2 a 4,5 pug g' dw en las raices (Shenker et al al., 2011). Los compuestos neutros
pueden atravesar las membranas celulares con mas facilidad que los compuestos idénicos
(Malchi et al., 2014).

Al contrario que con la CBZ, la concentracién de DCF detectada en las tres
variedades de lechuga, fue mayor en las raices que en las hojas (Hojas: 75,73 + 3,80 ng g !
en variedad Iceberg, 82,10 + 4,23 ng g ! en variedad Mini Romana y 78,07 + 2,81 ng g ' en
variedad Hoja de Roble; raices: 496,40 + 26,40 ng g ! en variedad Iceberg, 501,40 + 18,11 ng
g 1 en variedad Mini Romana y 490,47 + 27,42 ng g ' en variedad Hoja de Roble, a una
concentracion de DCF de 210 pg L en agua de riego) (Figuras 53 a 54), lo que sugiere que
el DCF fue absorbido por las raices y luego transportado a las hojas en un proceso de
translocacion relativamente lento. Dentro de las tres variedades de lechuga, la variedad
Mini Romana acumulé la mayor cantidad de DCF tanto en raices como en hojas. Este
comportamiento es propio de los compuestos con un log Kow> 4, que son facilmente

absorbidos por las raices (Zhang et al., 2012).
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Figura 53. Concentraciones de DCF (ng g) en las hojas de las tres variedades de lechugas
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Esta observacion ha sido corroborada por otros estudios que indican que los
compuestos hidrofébicos como el DCF, estan tan fuertemente ligados a la superficie de las
raices que dificultan su translocaciéon y movimiento a la parte aérea de la planta (Schnoor
et al., 1995). Varios autores han observado una fuerte correlacion entre la hidrofobicidad
de un producto quimico (log Kow) y su absorcion por las raices, transporte hacia la parte
aérea de la planta (tallos y hojas) y su posterior acumulacion en la planta (Briggs et al.,
1982; Dettenmaier et al., 2009; Trapp et al., 1994; Trapp, 1995).

La evapotranspiracion de un producto quimico y la retencion del suelo son factores
que influyen en la absorcion de este por las plantas. Hay estudios previos donde se
relaciona la evapotranspiracion con la acumulaciéon de productos quimicos neutros e
idnicos en los tejidos vegetales (Dodgen et al., 2015). En este experimento, la concentracién
media de DCF (log Kow = 4,5, pKa = 4,4) detectada en las raices fue un 89% mayor que en
las hojas.

Los productos quimicos estan sujetos al transporte y la biodegradacién cuando
entran en el suelo. Ademas, los productos quimicos altamente hidréfobos tales como DCF
con fuerte adsorcidon del suelo pueden tener una biodisponibilidad relativamente baja
para la absorcion de la planta, mientras que los productos quimicos con hidrofobicidad
intermedia tales como CBZ pueden tener una biodisponibilidad relativamente alta debido
a sus caracteristicas de adsorcién de suelo débil (Tanoue et al., 2012). En la Tabla S10 de
los anexos se puede observar la cantidad de CE retenido en el sustrato de fibra de coco,

En conclusién, los compuestos hidrofébicos intermedios (CBZ) son mas facilmente
absorbidos que los compuestos altamente hidréfobos (DCF) (Tanoue et al., 2012). Estos
resultados destacan la importancia de las caracteristicas fisicoquimicas de cada CE y su
tendencia de acumulacidon en cada parte de la planta. Esto es destacable a la hora de
seleccionar que cultivo a implantar y regar con el agua procedente de las EDAR
dependiendo de los resultados de las analiticas dependiendo la concentraciéon mayor o
menor de un tipo de CE u otro. En el caso a implantar cultivos para aprovechamiento en
el consumo humano de la parte aérea de la planta, tendremos que tener en cuenta que el
agua de riego no tenga una concentracion muy alta de CEs con hidrofobicidad intermedia
y log Kow < 4, ya que estos tenderdn a acumularse a la parte aérea de la planta y serd
preferible que en la analitica se detecten CEs hidrofdbicos y con log Kow >4 con tendencia
a acumularse en las raices. Por el contrario, en cultivos que se aprovechen para el

consumo humano la parte de la raiz de la planta, sera preferible que el agua de riego



CAPITULO VI: RESULTADOS Y DISCUSION 141

tenga una concentracion mayor de CEs con hidrofobicidad intermedia y log Kow < 4 que
de CEs hidrofdébicos y con log Kow > 4 con tendencia a acumularse en las raices por el
mismo motivo explicado anteriormente. Por esta razoén, es muy importante tener en

cuenta que tipo y qué concentracion de CEs tiene el agua de riego y en que cultivos se va a

emplear ese agua.
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6.1.2.2. Calculo del Factor de Bioconcentracion

El Factor de Bioconcentracion es la relacién de concentracion entre el organismo y
el medio circundante y nos indica la capacidad que tiene el producto quimico de
acumularse en el tejido vegetal (hojas y raices) después de su absorcién desde el medio
circundante. En este estudio, se ha calculado el Factor de Bioconcentraciéon de la CBZ y

DCEF con la siguiente férmula en los respectivos tejidos vegetales.

Concentracion en el tejido vegetal {pg/kg dw)

BCF = .
Concentracion del CE en el agua de riego (pg/1)

Ec. (23)

Se ha calculado un BCF para cada concentracién de CE mezclado con el agua (30,
60, 120 y 210 pg/L) y poder observar la respuesta en cada tramo estudiado. Valores mas
altos de BCF indican que el CE tiene mayor tendencia a acumularse en una parte del tejido
vegetal que en otro, por el contrario, unos valores bajos de BCF indican una menor
tendencia del CE a acumularse en esa parte del tejido vegetal. Para corroborar esta
tendencia, se calcularon los BCFs en hojas y raices de las lechugas con los valores
obtenidos del segundo experimento realizado y se compararon los resultados obtenidos
en la CBZ y DCF en las hojas y raices de las tres variedades de lechuga estudiadas. En la
Tabla S9 de los anexos se pueden ver los resultados de los calculos realizados. El valor
mas alto de BCF resultado de los calculos realizados fue 1 y el valor mas bajo fue cercano
a 0, segun este planteamiento en las siguientes graficas (Figuras 55 y 56) tenemos los BCFs
de la CBZ y DCF en las hojas y raices en las tres variedades de lechuga. Los resultados de
los calculos de BCF en las concentraciones mas bajas de CE aportadas (30 pg/L) fueron
mas altas, para ir disminuyendo segin aumentaban las concentraciones de CE mezclados

en el agua de riego.
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Figura 55. Factor de bioconcentracién de CBZ y DCF en hojas. Fuente: elaboraciéon propia

Como se puede observar en la graficas (Figuras 55 y 56) los valores de BCFs mas
altos obtenidos correspondieron a la CBZ, los cuales fueron mas altos en las hojas que en
las raices y los valores de BCFs mas bajos calculados fueron en las hojas del DCF con unos
valores cercanos a cero.

Los valores mas altos de BCF de la CBZ se encontraron en las hojas de la lechuga
variedad Mini-Romana con unos valores comprendidos entre 0,83 y 0,53 (a una
concentracion de CBZ de 30 y 210 pg/L respectivamente) y los mas bajos se encontraron
en la variedad Hoja de Roble con unos valores comprendidos entre 0,55 y 0,50 (a una
concentracion de CBZ de 30 y 210 pg/L respectivamente). Con respecto a los valores de
BCF de la CBZ en las raices, los valores mas altos se mostraron en las variedades Mini-
Romana y Hoja de Roble con unos valores en unos intervalos entre 0,43 y 0,23 (a una
concentracion de CBZ de 30 y 210 pg/L respectivamente) y la variedad Hoja de Roble
mostraron los valores mas bajos de BCFs con unos valores comprendidos entre 0,37 y 0,27

(a una concentracion de CBZ de 30 y 210 pg/L respectivamente).
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Figura 56. Factor de bioconcentracién de CBZ y DCF en raices. Fuente: elaboraciéon propia

En el DCF al contrario que en la CBZ, los valores de BCF se mostraron mas altos en
las raices que en las hojas. Los valores de BCF en las hojas fueron similares en las tres
variedades de lechuga con unos valores cercanos a cero. En las raices, los valores de DCF
fueron también similares en las tres variedades de lechuga con unos valores
comprendidos entre 0,25 y 0,18.

Los productos quimicos (Kumar y Gupta, 2016) se absorben a diferentes
velocidades en diferentes partes de las plantas en funcién de sus propiedades fisico-
quimicas (log Kow, peso molecular, etc.).

Los resultados obtenidos, estan respaldados por otros estudios como los publicados
por Briggs et al. (1982) y Topp et al. (1986), donde sugieren que la mayor capacidad de
captacion de DCF en las raices (en comparacion con las hojas) puede atribuirse a su alta
hidrofobicidad y baja solubilidad en agua (2,37 mg ® L' a 25 ° C). Ademas, dentro de las
propiedades fisico - quimicas, los productos quimicos con un log Kow> 4 como el DCF,
tienen un alto potencial de retencion en las raices de las plantas.

La CBZ, al tener unas propiedades fisicoquimicas diferentes al DCF con un log
Kow=2,3 y una hidrofocibidad intermedia, explica el comportamiento y la tendencia del

CE de acumularse en mayor concentracidn en las hojas que en las raices de la planta.
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Estos valores calculados de BCF, mostraron de una manera clara la tendencia de la
CBZ a acumularse en las hojas de las tres variedades de lechuga en mayor proporcién que
en las raices. Por el contrario, el comportamiento del DCF es diferente a la CBZ y tiende a
ser retenido en las raices con lo que la concentracion de este producto quimico en las

raices es mayor que en las hojas.

6.1.2.3. Relacion de la concentracion Hoja/Raiz (Choja/ Craiz)

La relacion de concentracion hoja / raiz (Choa / Craiz) se calculé para evaluar el
potencial de translocacion de los dos CEs estudiados a las raices y hojas de las lechugas.
Al igual que el BCF calculado en el apartado anterior, la Choja / Craiz €s otra forma de
calcular la tendencia de los CEs a acumularse en la parte aérea o en las raices de las
plantas estudiadas. Para calcular la relacién de concentracién hoja / raiz (Choja / Craiz) se

empled la siguiente formula:

Concentracion de CE en las hojas

Choja/Craiz =

Concentracion de CE en las raices Ec. (24)

Donde se calcularon cada valor de Choja / Craiz segtin los valores obtenidos en las
hojas y raices de las tres variedades de lechuga en cada concentracion de CE mezclada en
el agua de riego (30, 60, 120 y 210 pg/L). Unos valores altos (mayor de 1) de esta relacion
de concentracién muestran que el comportamiento los CEs tienden a acumularse en las los
tallos y hojas de los cultivos estudiados. Unos valores bajos de la relacion de
concentracion indican una mayor tendencia de los CEs estudiados a ser retenidos y
acumulados en las raices.

Como se puede observar en la siguiente grafica (Figura 57), en la CBZ la relacion
Choja / Craiz fue mayor que 1 en las tres variedades de lechuga en las cuatro concentraciones
de CBZ aportadas en el agua de riego (30, 60, 120 y 210 pg/L). Esta relaciéon mayor que

uno, nos indica una buena translocacion de la CBZ de la raiz a la hoja.
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Figura 57. Relaciones de concentracion de hoja / raiz en CBZ (Cnoja / Craiz). Fuente:
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Por el contrario, en el caso del DCF (Figura 58), las relaciones Choja / Craiz mostraron

valores cercanos a cero.
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Figura 58. Relaciones de concentracion de hoja / raiz en DCF (Choja / Craiz). Fuente:
elaboracién propia
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El comportamiento de la translocaciéon limitada del DCF es explicado debido a su
lipofilia, lo que significa que la translocacion de las raices a las hojas se considera un
proceso pasivo que depende de las propiedades fisicoquimicas del producto quimico
(Simonich y Hites, 1995).

Estos resultados obtenidos estan respaldados por otros experimentos realizados
anteriormente, como los publicados por Briggs et al. (1982) que demostraron que la
eficiencia de la translocacion de un producto quimico de la raiz a la hoja es independiente
de su concentracion en la solucion externa. En las graficas anteriores (Figuras 57 y 58),
podemos apreciar estas afirmaciones, donde todos los valores Choja / Craiz no dependen de
la concentracion de la CBZ y DCF en el agua de riego en las tres variedades de lechugas
estudiadas. Dentro de las tres variedades de lechuga, se mostraron valores ligeramente
mas altos de Choja / Craiz de CBZ y DCF en la variedad Mini Romana que en las otras dos

variedades de lechugas.
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6.1.2.4. Calculo del riesgo de consumo de lechugas regadas con agua procedente de EDAR

para la salud humana

Tal y como se realizd para el primer experimento, se calcul6 si la acumulacion de
CBZ y DCF en las partes comestibles de las lechugas constituye un riesgo potencial para la
salud humana debido a su incorporacion a la cadena alimentaria.

Para realizar esta evaluacion, se tuvo en cuenta el peor escenario de exposiciéon que
se obtuvo en las concentraciones mas altas de CBZ y DCF observadas en las hojas de
lechuga correspondientes a la respuesta con las dosis de CEs mas altas mezcladas en el
agua de riego (210 ug/L).

Se realiz¢ el calculo siguiendo el método descrito en Hyland et al. (2015), en el cual
la ingesta diaria humana de cada medicamento para cada variedad de lechuga se estimd
multiplicando la concentracion calculada para la porcion comestible (ng g') por el
consumo medio de lechuga. Segtin datos obtenidos de distintas referencias, el consumo
medio de lechuga es de 7,0 g d! para un individuo de 70 kg (National Center for
Environmental Assessment, 2011); 8,3 g d! en la poblacién belga de mas de 15 afios
(Temme et al., 2011) y de 9,00 g d! para mujeres comprendidas entre 14 y 75 aflos con un
peso corporal de 67,30 kg (Legind y Trapp, 2009). Los calculos se realizaron para el
consumo mas elevado segun los datos expuestos, es decir, para mujeres consumidoras con
un peso corporal de 67,30 kg.

Tomando en consideracion las ingestas diarias aceptables para CBZ y DCF (Bruce et
al.,, 2010), que indican la cantidad méxima de CE que una persona puede ingerir por dia, y
los resultados mostraron que las cantidades estimadas de CE ingeridas por dia en los dos
CEs estuvieron por debajo de los limites que pudiera poner en riesgo a la salud humana.
En el caso de la CBZ el consumo diario estimado estaba por debajo de los 200,00 ng-kg,
no llegando al limite marcado de los 340,00 ng-kg" del consumo diario aceptable (ng-kg-
1.d1). En el DCF, la cantidad diaria estimada ingerida maxima calculada fue de 11,00
ng-kgl, estando muy alejado del limite marcado de los 67.000,00 ng-kg' del consumo
diario aceptable (ng-kg?-d') (Tabla 18).
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Tabla 18. Tabla de la ingestion estimada de CEs en el consumo de lechugas regadas con

agua mezclada con CEs a diferentes concentraciones

Cantidad diaria Consumo diario

C diari
Concentracion de CE estimado de CE onsumo ciarto

CE en hojas (ng-g?’)  consumidaen (ngkg? mujeres, aceptable
lechuga (ng) peso 67,30kg) (ngkg™d™)*
Carbamazepina IL 1.350,21 12.151,89 180,56 340,00
MRL 1.456,75 13.110,75 194,81 340,00
OL 1.355,40 12.198,60 181,25 340,00
Diclofenaco IL 75,45 679,05 10,08 67.000,00
MRL 82,28 740,52 11,00 67.000,00
OLL 78,54 706,86 10,50 67.000,00

IL= Lechuga Iceberg; MRL= Lechuga Mini-Romana; OLL= Lechuga Hoja de Roble
aBruce et al., 2010

Los resultados obtenidos en los consumos diarios estimados de los dos CEs son
muy similares en las tres variedades de lechuga, siendo ligeramente mads altos en la
lechuga Mini-Romana. Tal y como se ha explicado anteriormente y como se puede
observar en la tabla anterior, los consumos diarios estimados de los dos CEs son muy
bajos y no representan ningun riesgo para la salud humana. Los calculos obtenidos
confirman que el impacto que supone el aprovechamiento del agua regenerada
procedente de las EDAR a las concentraciones estudiadas en las lechugas no supone
ningun riesgo para la salud y se puede asegurar el uso correcto de las aguas residuales

para satisfacer la creciente demanda que su uso tiene en la agricultura.
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6.2 RESULTADOS DE LOS MODELOS DE PREDICCION CALIBRADOS.

6.2.1. Comparativa entre los resultados del segundo experimento y la prediccion
de absorcion de CBZ y DCF realizada con los dos modelos de simulacién SEI 'y
NPUM

En este apartado se realizd6 una comparativa de los resultados obtenidos en el
segundo experimento en invernadero en el que se anadieron diferentes concentraciones
de CBZ y DCF en al agua de riego de las lechugas (30, 60, 120 y 210 pug L ) con los
resultados obtenidos de las predicciones de los dos modelos de simulacion SEI y NPUM
y asi poder estudiar la tendencia de la prediccién de estos dos modelos de simulacién a
unas concentraciones mayores que las analizadas en las simulaciones anteriores a unas
concentraciones mas bajas de CBZ y DCF detectadas en el efluente de las 10 EDAR

representativas de la Region de Murcia (Figura 59).
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Figura 59. Comparativa de prediccién de acumulacion de CBZ y DCF en lechugas entre
los dos modelos de simulacion SEI y NPUM a diferentes concentraciones. Fuente:
elaboracion propia
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Si estudiamos la prediccion de la absorcion de la CBZ en las hojas y raices de las
tres variedades de lechuga en los dos modelos de simulacion la tendencia es la misma tal
y como se puede ver en las siguientes figuras (Figuras 60 a 65). En la predicciéon de
absorcién de CBZ en las hojas de las tres variedades de lechuga se puede apreciar una
tendencia de prediccion mas alta en el caso del modelo de simulacion SEI a
concentraciones mas bajas (30 y 60 ug L) y una tendencia de prediccion mas alta en el

caso del modelo de simulacién NPUM a concentraciones mas altas (120 y 210 pg L7).
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Figura 60. Grafica comparativa de la concentracién de CBZ en las hojas de la lechuga
Iceberg var. Gitana, de los valores obtenidos en el experimento y en la predicciéon de los
dos modelos de simulacion SEI y NPUM. Fuente: elaboracion propia

Esta tendencia de predicciéon mostrada en las hojas con los dos modelos de simulacién con

respecto a la CBZ también se repite en las raices de las tres variedades de lechuga.
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Figura 61. Grafica comparativa de la concentracién de CBZ en las raices de la lechuga
Iceberg var. Gitana, de los valores obtenidos en el experimento y en la prediccion de los
dos modelos de simulacion SEI y NPUM. Fuente: elaboracion propia
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Figura 62. Grafica comparativa de la concentracion de CBZ en las hojas de la lechuga Mini
Romana var. Jabera, de los valores obtenidos en el experimento y en la prediccion de los
dos modelos de simulacion SEI y NPUM. Fuente: elaboracion propia
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Figura 63. Grafica comparativa de la concentracién de CBZ en las raices de la lechuga
Mini Romana var. Jabera, de los valores obtenidos en el experimento y en la prediccion de
los dos modelos de simulacién SEI y NPUM. Fuente: elaboracidon propia
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Figura 64. Grafica comparativa de la concentracion de CBZ en las hojas de la lechuga Hoja
de Roble var. Kiprien, de los valores obtenidos en el experimento y en la prediccién de los
dos modelos de simulacion SEI y NPUM. Fuente: elaboracion propia




154 CAPITULO VI: RESULTADOS Y DISCUSION

2 g

1600 -

=k

J.

28 5
[==]

B Valores experimento

800 SEI

NPUM
400
200 l I
0 B

Opugl 30 pgl 60 pgl 120 pgl. 210 pglL

Concentracion de CBZ en las raices {ng.-"g]
=
[

Concentracion de CBZ mezclada en el agua de riego [pg;"L)

Figura 65. Grafica comparativa de la concentracién de CBZ en las raices de la lechuga
Hoja de Roble var. Kiprien, de los valores obtenidos en el experimento y en la prediccion
de los dos modelos de simulaciéon SEI y NPUM. Fuente: elaboracion propia

La concentracion de CBZ en las hojas y raices de las lechugas mostr6é una fuerte
relacion lineal con los valores de prediccidn resultantes en los dos modelos de simulacion.
Los coeficientes de determinacion (R?) obtuvieron valores superiores al 92% en hojas y
raices en la CBZ en el modelo de simulacién NPUM (Anexo IV. Figuras Al y A2) y unos
valores superiores al 97% en hojas y raices en la CBZ en el modelo de simulaciéon SEI
(Anexo IV. Figuras A5 y A6). Los dos modelos de simulacién mostraron una relacion
lineal entre ellos con un coeficiente de determinacion (R?) del 94% (Anexo IV. Figuras A9
y A10).




CAPITULO VI: RESULTADOS Y DISCUSION 155

En la prediccién de la absorcién del DCF en las hojas a una concentraciéon de 30
ug L 1 se observan valores de prediccién mas altos en el modelo de simulacién NPUM
que en el modelo de simulaciéon SEI y no se observaron valores de captacién de DCF en el

experimento realizado en hojas a esa concentracion (Figuras 66, 68 y 70).

70

6|:| -

50 - B Valores experimento
SEI

30 .
NPUM

10 l

0 pgl 30 pgl 60 pgl 120 pgT. 210 pgl
Concentracion de DCF mezcladaen el aguade riego [pg;"L}l

=

Concentracion de DCF en las hojas {ng.-"g]
= =

Figura 66. Grafica comparativa de la concentracion de DCF en las hojas de la lechuga
Iceberg var. Gitana, de los valores obtenidos en el experimento y en la prediccion de los
dos modelos de simulacion SEI y NPUM. Fuente: elaboracion propia

En la prediccion de la absorcion del DCF en las raices, los resultados obtenidos en
el modelo de simulaciéon SEI mostraron valores similares a los resultados obtenidos en el
experimento, mientras que los valores obtenidos con el modelo NPUM mostraron una

tendencia de prediccién mas alta a concentraciones de 210 ug L' (Figuras 67, 69 y 71).

La concentracion de DCF en las hojas y raices de las lechugas mostré una buena
relacion lineal con los valores de prediccion resultantes en los dos modelos de simulacion.
El coeficiente de determinacion (R?) en las hojas con el modelo de simulacion NPUM
mostré un buen ajuste con un valor del 86% y con un valor en las raices del 94% (Anexo
IV. Figuras A3 y A4). El modelo de simulacién SEI mostrd unos valores del coeficiente de
determinacion (R?) superior al 97% en hojas y raices (Anexo IV. Figuras A7 y A8). Los dos
modelos de simulaciéon mostraron una relacion lineal entre ellos con un coeficiente de
determinacion (R?) del 93% (Anexo IV. Figuras A1l y A12).
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Figura 67. Grafica comparativa de la concentracion de DCF en las raices de la lechuga
Iceberg var. Gitana, de los valores obtenidos en el experimento y en la predicciéon de los
dos modelos de simulacion SEI y NPUM. Fuente: elaboracion propia
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Figura 68. Grafica comparativa de la concentracion de DCF en las hojas de la lechuga Mini
Romana var. Jabera, de los valores obtenidos en el experimento y en la prediccion de los
dos modelos de simulacion SEI y NPUM. Fuente: elaboracion propia
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Figura 69. Gréfica comparativa de la concentraciéon de DCF en las raices de la lechuga
Mini Romana var. Jabera, de los valores obtenidos en el experimento y en la prediccion de
los dos modelos de simulacion SEI y NPUM. Fuente: elaboracion propia
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Figura 70. Gréfica comparativa de la concentraciéon de DCF en las hojas de la lechuga Hoja
de Roble var. Kiprien, de los valores obtenidos en el experimento y en la predicciéon de los
dos modelos de simulacion SEI y NPUM. Fuente: elaboracion propia
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Figura 71. Grafica comparativa de la concentracion de DCF en las raices de la lechuga
Hoja de Roble var. Kiprien, de los valores obtenidos en el experimento y en la prediccion
de los dos modelos de simulaciéon SEI y NPUM. Fuente: elaboracion propia

El modelo de simulaciéon SEI ha “aprendido” el comportamiento de la CBZ y DCF
en la absorcion en hojas y raices de las lechugas a partir de los datos obtenidos en el
segundo experimento realizado en invernadero en las tres variedades de lechuga. En el
modelo de simulacion NPUM, necesitamos introducir los valores de las propiedades
fisicoquimicas de los CEs que queremos predecir en la concentracion de los tejidos de las
lechugas. Ademas, hay que introducir unos parametros propios del cultivo que estamos
estudiando (en este caso lechugas) que no siempre se conocen en detalle y son variables
en el tiempo. La comparacién de los modelos de simulacién mostré un buen ajuste en la
prediccion de las concentraciones de CEs en los tejidos de las lechugas permitiendo
comprender los procesos subyacentes al transporte en la absorcion del suelo y la planta,
analizar los parametros mas relevantes (para un conjunto de datos dado), comprender la
compleja interaccion entre movimiento de agua, absorcion de agua (en las plantas) y

transporte quimico.
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6.2.2. Resultados de prediccion de absorcion de CBZ y DCF realizados con el
modelo de simulacion SEI en 10 EDAR representativas de la Region de Murcia.

Una vez calibrado el modelo de prediccion con los datos obtenidos del segundo
experimento realizado en lechugas, se realiz6 una prediccion con el modelo de simulacion
SEI y asi obtener la acumulacion de CBZ y DCF en los tejidos de las lechugas, si estas
fueran cultivadas aprovechando el efluente como agua de riego de 10 EDAR

representativas de la Region de Murcia (Figura 72).

o e S
aa Tl

Sistema Experto Inteligente

Simulacién
(e

Figura 72. Prediccion de acumulacién de CEs en lechugas a partir de un modelo de
simulacién SEI. Fuente: Elaboracion propia

Teniendo en cuenta los resultados del segundo experimento con CBZ y DCF en los
que se la mayor concentracion de CE en las hojas se detect6 en la variedad Mini Romana,
se realiz6 la simulacion de acumulacion de CBZ y DCF en las lechugas variedad Mini
Romana si estas fueran cultivadas utilizando el efluente de 10 EDAR representativas de la

Region de Murcia.
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6.2.2.1. Prediccion de CBZ y DCF en los tejidos vegetales de las lechugas

Los resultados se muestran en la siguiente tabla (Tabla 19) donde se pueden ver las
predicciones de concentraciones de CBZ en las 10 EDAR estudiadas de la Region de
Murcia.

Tabla 19. Tabla de prediccion de concentracién de CBZ en las raices de las lechugas

regadas con el efluente de las EDAR en la Region de Murcia

EDAR Hojas (ng g1 Raices (ng g7)
Alcantarilla (AL) 180,04 121,37
La Hoya - Lorca (LH) 170,77 117,08
Molina de Segura (MN) 106,74 87,46
Cabezo Beaza - Cartagena (CB) 115,63 91,58
Murcia Este (ME) 121,93 94,49
Caravaca de la Cruz (CC) 121,50 94,29
Puerto Lumbreras (PL) 193,83 127,74
San Javier (S]) 119,15 93,21
Yecla (Y) 145,11 105,21
Cieza (Ci) 106,74 87,46

Como se puede observar en la anterior tabla (Tabla 19), las lechugas con mayor
concentracion en la prediccion de CBZ en las hojas, fueron las EDAR de Alcantarilla, La
Hoya (Lorca) y Puerto Lumbreras con unos valores de CBZ de 180,04, 170,77 y 193,83
ng-g! respectivamente. En el resto de EDAR los valores oscilaron entre 100,00 y 150,00
ng-g'de CBZ respectivamente.

En las EDAR de Molina de Segura y Cieza, el valor obtenido en la prediccion es de
106,74 ng g1. En estas EDAR, se realiz6 un ajuste del modelo de prediccién, debido a que
la concentracién detectada en el efluente de las EDAR estaba por debajo de los limites de
deteccion (<0,012 pug L) y por tanto la concentracion de CBZ que se tomo en el valor de
entrada del modelo de prediccion fue igual a cero.

La ecuacién que predice la acumulacién de CBZ en las hojas es:

y=6,1815 x + 106,74 Ec. (25)

Donde,

x= el valor de la concentracién de CBZ en el efluente de las EDAR.
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Esto explica porque a concentraciones de CBZ en el efluente igual a cero, el modelo
de prediccién obtiene un valor en hojas de 106,74 ng g'. Una vez ajustados los resultados
obtenidos en el modelo de prediccion en estas EDAR (concentracion de CBZ en las hojas
igual a cero), se puede ver en el siguiente mapa de prediccion (Figura 73) las
concentraciones obtenidas de CBZ en las hojas de las lechugas regadas con el efluente de
las EDAR.

ALME Concentracion de CBZ
? - (ng/g)
SJ < LOD

ot LOD - 50
v B 51-100

B 101-150

B 151- 200

Figura 73. Mapa de prediccion de la concentracion de CBZ en las hojas de las lechugas
regadas con el efluente de las EDAR en la Region de Murcia. Fuente: elaboracidon propia

Las lechugas con mayor concentracion en la prediccién de CBZ en las raices (Tabla
19), fueron las EDAR de Alcantarilla, La Hoya (Lorca), Puerto Lumbreras y Yecla con
unos valores de CBZ de 121,37, 117,08, 127,74 y 105,21 ng-g' respectivamente. En el resto
de EDAR los valores oscilaron entre 50,00 y 100,00 ng-g' de CBZ respectivamente. En las
EDAR de Molina de Segura y Cieza, el valor obtenido en la prediccion es de 87,46 ng g
En estas EDAR, al igual que como se explicd anteriormente en las hojas, se realizé un
ajuste del modelo de prediccion, debido a que la concentracidn detectada en el efluente de
las EDAR estaba por debajo de los limites de deteccién (<0,012 pug L) y por tanto la
concentracion de CBZ que se tomo en el valor de entrada del modelo de prediccion fue

igual a cero.
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La ecuacién que predice la acumulacién de CBZ en las raices es:

y=2,8595 x + 87,46 Ec. (26)

Donde,

x= el valor de la concentracion de CBZ en el efluente de las EDAR.

Esto explica porque a concentraciones de CBZ en el efluente igual a cero, el modelo

de prediccién obtiene un valor en raices de 87,46 ng g'. Una vez ajustados los resultados

obtenidos en el modelo de prediccion en estas EDAR (concentracion de CBZ en las raices

igual a cero), se puede ver en el siguiente mapa de prediccion (Figura 74) las

concentraciones obtenidas de CBZ en las raices de las lechugas regadas con el efluente de

las EDAR.
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Figura 74. Mapa de prediccion de la concentracion de CBZ en las raices de las lechugas
regadas con el efluente de las EDAR en la Region de Murcia. Fuente: elaboracidon propia
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Con respecto a la concentracion de DCF en las hojas de la lechuga que resultd de la
prediccion con el modelo de simulacidn, como se puede observar en el siguiente mapa de

prediccion (Figura 75), el valor en todas las EDAR fue igual a cero.
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Figura 75. Mapa de prediccién de la concentracion de DCF en las hojas de las lechugas
regadas con el efluente de las EDAR en la Region de Murcia. Fuente: elaboracién propia

Analizando los resultados obtenidos en la prediccién de acumulacion de DCF en las
raices como se pueden observar en la siguiente tabla (Tabla 20) si se obtuvieron valores de
concentracion en las raices de las lechugas de las EDAR, al contrario de los valores

obtenidos en la prediccion de DCF las hojas.
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Tabla 20. Tabla de prediccidon de concentracion de DCF en las raices de las lechugas
regadas con el efluente de las EDAR en la Region de Murcia

EDAR DCF (ng g")
Alcantarilla (AL) 26,65
La Hoya - Lorca (LH) 26,96
Molina de Segura (MN) 25,80
Cabezo Beaza - Cartagena (CB) 25,80
Murcia Este (ME) 26,63
Caravaca de la Cruz (CC) 25,80
Puerto Lumbreras (PL) 25,80
San Javier (S]) 25,80
Yecla (Y) 25,80
Cieza (Ci) 25,80

Segtin los resultados obtenidos, en las EDAR de Alcantarilla, La Hoya y Murcia
Este, tenemos un valor comprendido entre 26,96 y 26,63 ng-gl. En el resto de EDAR
estudiadas (Molina, Cabezo Beaza, Caravaca, Puerto Lumbreras, San Javier, Yecla y
Cieza), el valor obtenido es 25,80 ng g'. En estas EDAR, se realizé un ajuste del modelo de
prediccion, debido a que la concentracion detectada en el efluente de las EDAR estaba por
debajo de los limites de deteccién (<0,012 pug L?) y por tanto la concentracion de DCF que
se tomo en el valor de entrada del modelo de prediccion fue igual a cero.

La ecuacién que predice la acumulacién de DCF en las raices es:

y=2,2373 x + 25,80 Ec. (27)

Donde,

x= el valor de la concentracién de DCF en el efluente de las EDAR.

Esto explica porque a concentraciones de DCF en el efluente igual a cero, el modelo
de prediccion obtiene un valor de 25,80 ng g'. Una vez ajustados los resultados obtenidos
en el modelo de prediccion (concentracion de DCF en las raices igual a cero), se puede ver
en el siguiente mapa de prediccién (Figura 76) las concentraciones obtenidas de DCF en

las raices de las lechugas regadas con el efluente de las EDAR.
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Figura 76. Mapa de prediccién de la concentracion de DCF en las raices de las lechugas
regadas con el efluente de las EDAR en la Region de Murcia. Fuente: Elaboracion propia

Estos valores de prediccién de CBZ y DCF confirman lo explicado anteriormente de

la tendencia de los CEs a su acumulacién en cada parte de las plantas segun las

caracteristicas fisicoquimicas de los CEs estudiados.
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6.2.2.2. Calculo del Factor de Bioconcentracion (BCF) en el cultivo de lechugas regadas
con el efluente de 10 EDAR representativas de la Region de Murcia

Tal y como hemos realizado con los resultados del segundo experimento, hemos
calculado el BCF (Férmula 23) partiendo de las concentraciones predecidas con el modelo
de simulacién SEI en el cultivo de lechuga en las 10 EDAR distribuidas por la Region de
Murcia. Realizando este calculo podemos apreciar la capacidad que tiene el CE de
acumularse en el tejido vegetal de las lechugas (hojas y raices) después de su absorcidon si
fueran regadas con el efluente de las EDAR estudiadas. En la siguiente tabla (Tabla 21)
tenemos los BCF de la CBZ y DCF en las hojas en el cultivo de lechuga de las 10 EDAR

estudiadas.

Tabla 21. Tabla resumen de BCFs en hojas de CBZ y DCF

CBZ BCF (L kg?) DCF BCF (L kg")

Alcantarilla (AL) 1,17 0,00
La Hoya - Lorca (LH) 1,27 0,00
Molina de Segura (MN) 0,00 0,00
Cabezo Beaza - Cartagena (CB) 6,13 0,00
Murcia Este (ME) 3,80 0,00
Caravaca de la Cruz (CC) 3,89 0,00
Puerto Lumbreras (PL) 1,06 0,00
San Javier (S]) 4,54 0,00
Yecla (Y) 1,79 0,00

Cieza (Ci) 0,00 0,00
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Los BCFs de la CBZ y DCF en las raices en el cultivo de lechuga de las 10 EDAR

estudiadas, pueden verse en la siguiente tabla (Tabla 22):

Tabla 22. Tabla resumen de BCFs en raices de CBZ y DCF

CBZ BCF (L kg") DCF BCF (L kg)

Alcantarilla (AL) 0,79 5,26
La Hoya - Lorca (LH) 0,87 3,91
Molina de Segura (MN) 0,00 0,00
Cabezo Beaza - Cartagena (CB) 4,86 0,00
Murcia Este (ME) 2,94 5,39
Caravaca de la Cruz (CC) 3,02 0,00
Puerto Lumbreras (PL) 0,70 0,00
San Javier (S]) 3,55 0,00
Yecla (Y) 1,30 0,00
Cieza (Ci) 0,00 0,00

Tal y como se puede observar, para la CBZ, los valores de BCF fueron mas altos en
las hojas que en las raices. Los valores mas altos de BCF de la CBZ en la lechuga se
encontraron en las EDAR de Cabezo Beaza, San Javier, Caravaca y Murcia Este con unos
valores comprendidos entre 6,13 y 3,80 ng g en el caso de las hojas y unos valores que
van desde 4,86 y 2,94 ng g' en el caso de las raices. Las EDAR de Molina y Cieza
mostraron un valor de BCF igual a cero en hojas y raices en CBZ y DCF.

Los valores de BCF obtenidos en el DCF al contrario que en la CBZ, donde los
valores de BCF en las hojas fueron cero y los valores de BCF en las raices, tan solo se
mostraron en las EDAR de Murcia Este, Alcantarilla y La Hoya con unos valores
comprendidos entre 5,39 y 3,91 ng g-..

Estos resultados obtenidos de BCFs a partir de las concentraciones de CEs
obtenidas por la prediccion, coinciden con la tendencia mostrada en los valores de BCF

obtenidos en el segundo experimento realizado.
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6.2.2.3. Relacion de la concentracion Hoja/Raiz (Choja/ Craiz)

Se calculd la relacion de concentracién hoja / raiz (Choja / Craiz) (Férmula 24) para
evaluar el potencial de translocacién de los dos CEs estudiados a las raices y hojas de las
lechugas con los datos obtenidos segtin la prediccion del modelo de simulaciéon SEI en el
cultivo de lechuga en las 10 EDAR distribuidas por la Region de Murcia. Como se puede
observar en la Figura 77, en la CBZ la relacion Choja / Craiz fue mayor que en las EDAR
estudiadas de la Regién de Murcia excepto en Molina y Cieza. Los valores mas altos se
han mostrado en las EDAR de Alcantarilla (1,48), La Hoya (1,46) y Puerto Lumbreras
(1,52). Esta relacion mayor que uno, nos indica una buena translocacién de la CBZ de la
raiz a la hoja. Por el contrario, en el caso del DCF, las relaciones Choja / Craiz mostraron
valores igual a 0 en todas las EDAR. Este resultado es consecuencia de la prediccion de la
concentracion de DCF en las hojas y raices de la lechuga teniendo en cuenta la hipétesis
que son regadas con el agua del efluente de dichas EDAR. El DCF tiene una translocacion
limitada y la translocacion de las raices a las hojas se considera un proceso pasivo que
depende de las propiedades fisicoquimicas del mismo (Simonich y Hites, 1995). En el caso

del DCF, los resultados de la Choja / Craiz tienen un valor igual a 0 en todas las EDAR.

ad
|

AL LH MM CEB ME cC PL g1 Y Ci

Depuradoras estudiadas con los modelos de prediccion

Figura 77. Relaciones de concentracion de hoja / raiz en CBZ (Cnoja / Crniz). Fuente:
elaboracion propia
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6.2.2.4. Calculo del riesgo de consumo de lechugas regadas con agua procedente de EDAR

para la salud humana

Una vez realizada la prediccion de acumulacion de CBZ y DCF en las hojas y raices
de lechuga con el modelo de simulacién SEI, se ha calculado si la acumulacién de CBZ y
DCEF en las partes comestibles de las lechugas constituye un riesgo potencial para la salud
humana debido a su incorporacion a la cadena alimentaria en la hipdtesis que se
aprovecharan los efluentes de las EDAR estudiadas para el riego del cultivo de lechuga.

Para realizar esta evaluacion, se tuvo en cuenta el peor escenario de exposicion que
se obtuvo en las predicciones de las concentraciones de CBZ en las hojas de lechuga
correspondientes a la respuesta con las dosis de los CEs detectadas en el efluente de las
EDAR analizadas. En el DCF, las predicciones en la concentraciéon de la parte comestible
de las lechugas (hojas) fueron igual a cero y se realizaron los calculos teniendo en cuenta
la prediccién de la concentracion de DCF en las raices. El calculo se realizd siguiendo el
método descrito en Hyland et al. (2015), en el cual la ingesta diaria humana de cada
medicamento para cada variedad de lechuga se estimé multiplicando la concentracién
calculada para la porcion comestible (ng g?) por el consumo medio de lechuga. (9,00 g d-
para mujeres comprendidas entre 14 y 75 afios con un peso corporal de 67,30 kg (Legind y
Trapp, 2009).

En la siguiente tabla (Tabla 23) se puede observar el consumo diario estimado de

CBZ por EDAR.
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Tabla 23. Tabla de la ingestion estimada de CBZ en el consumo de lechugas teniendo en

cuenta el aprovechamiento del efluente en las EDAR estudiadas

Cantidad Cor.151{mo Consumo
. . diario N
., ., diaria de . diario

Concentracion Concentracion CBZ estimado de aceptable

EDAR deCBZen  deCBZen .. CBZ(ngkg!, °<P
raices (ng-g?) hojas (ng-g?) consumida mujeres de CBZ
en lechuga ! (ng-kgd-
(n )a peSO 1)a,b
8 67,30kg) *
Alcantarilla (AL) 121,37 180,04 1620,36 24,07 340,00
La Hoya - Lorca (LH) 117,08 170,77 1536,93 22,83 340,00
Molina de Segura (MN) 0 0 0 0 340,00
Cabezo Beaza - 91,58 115,63 1040,67 15,46 340,00
Cartagena (CB)

Murcia Este (ME) 94,49 121,93 1097,37 16,30 340,00
Caravaca de la Cruz (CC) 94,29 121,50 1093,50 16,24 340,00
Puerto Lumbreras (PL) 127,74 193,83 1744,47 25,92 340,00
San Javier (SJ) 93,21 119,15 1072,35 15,93 340,00
Yecla (Y) 105,21 145,11 1305,99 19,40 340,00
Cieza (Ci) 0 0 0 0 340,00

2 Calculado con la parte comestible de las lechugas
bBruce et al., 2010

Tomando en consideracién las ingestas diarias aceptables para CBZ y DCF (Bruce et
al.,, 2010), que indican la cantidad maxima de CE que una persona puede ingerir por dia,
se han calculado las cantidades estimadas de CE ingeridas por dia y se ha obtenido que
en el caso de la CBZ son por debajo de los limites aceptables (340,00 ng-kg'-d") si se
consumieran las hojas de lechuga y en el DCF, la cantidad diaria estimada ingerida esta
muy por debajo de los limites aceptables (67.000,00 ng-kg'-d') si se consumieran las raices
de lechuga (Se ha realizado con las raices al no detectarse concentracion de DCF en las

hojas) (Tabla 24) en la hipdtesis que se regaran con los efluentes de las EDAR estudiadas.
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Tabla 24. Tabla de la ingestion estimada de DCF en el consumo de lechugas teniendo en

cuenta el aprovechamiento del efluente en las EDAR estudiadas

Cantidad Cor}sgmo Consumo
. . diario N

., ., diaria de . diario

Concentracion Concentracion DCE estimado de aceptable

EDAR deDCFen  de DCFen .. DCF (ngkg!, <P
raices (ng-g?) hojas (ng-g?) consumida mujeres de DCF
en lechuga ! (ng-kgd-
(n ) a peSO 1)a,b
& 67,30kg) *
Alcantarilla (AL) 26,65 0 239,85 3,56 67.000,00
La Hoya - Lorca (LH) 26,96 0 242,64 3,60 67.000,00
Molina de Segura (MN) 0 0 0 0 67.000,00
Cabezo Beaza - 0 0 0 0 67.000,00
Cartagena (CB)

Murcia Este (ME) 26,63 0 239,67 3,56 67.000,00
Caravaca de la Cruz (CC) 0 0 0 0 67.000,00
Puerto Lumbreras (PL) 0 0 0 0 67.000,00
San Javier (SJ) 0 0 0 0 67.000,00
Yecla (Y) 0 0 0 0 67.000,00
Cieza (Ci) 0 0 0 0 67.000,00

2 Calculado con las raices de las lechugas
bBruce et al., 2010

Si analizamos en que EDAR consumiriamos mas concentracion de CBZ, podemos
observar que seria con las lechugas regadas con el efluente de las EDAR de Puerto
Lumbreras, Alcantarilla y La Hoya. En el DCF, las EDAR en las que encontrariamos
concentracion de DCF serian La Hoya, Alcantarilla y Murcia Este. Tal y como hemos
explicado anteriormente, en ningtin caso supondria ningtn riesgo para la salud humana
al estar muy por debajo de los limites aceptables. Por tanto, podriamos aprovechar los
efluentes de las EDAR estudiadas como agua de riego para el cultivo de las lechugas sin
que esta practica supusiera riesgo alguno para la salud humana al incorporar dichos CEs

en la cadena alimentaria consumiendo dichas lechugas.
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6.2.3. Resultados de prediccion de absorcion de CBZ y DCF en las EDAR
realizados con el modelo de simulacion NPUM en 10 EDAR representativas de
la Region de Murcia.

Al igual que se realizé con el modelo de simulacién SEI, se calibr6 este modelo de
prediccion con los datos obtenidos del segundo experimento realizado en lechugas. Se
realizé una prediccion con el modelo NPUM (Figura 78) y asi obtener la acumulacion de
CBZ y DCF en los tejidos de las lechugas, si estas fueran cultivadas aprovechando el

efluente como agua de riego de 10 EDAR representativas de la Regién de Murcia.

ﬁ ﬁﬁ—) T EDAR ! ==

New Plant Uptake model for
ionizable compounds 2 x 2 matrix.
monovalent acids and bases

J/ Simulacion
EDARs Alcantarilla Caravaca

La Hoya Puerto Lumbreras X

Molina San Javier

Cabezo Beaza Yecla

Murcia este Cieza

Figura 78. Prediccion de acumulacion de CBZ y DCF en lechugas a partir del modelo de
simulacion NPUM. Fuente: elaboracion propia

Teniendo en cuenta los resultados del segundo experimento con CBZ y DCF en los
que se la mayor concentracion de CE en las hojas se detect6 en la variedad Mini Romana,
se realizé la simulacion de acumulacion de CBZ y DCF en la lechuga variedad Mini
Romana si fuera cultivada utilizando el efluente de 10 EDAR representativas de la Regién

de Murcia.



CAPITULO VI: RESULTADOS Y DISCUSION 173

6.2.3.1. Prediccion de CBZ y DCF en los tejidos vegetales de las lechugas

Los resultados se muestran en los siguientes mapas de prediccién (Figuras 79 - 82)
donde se pueden ver las predicciones de concentraciones de CBZ y DCF en las 10 EDAR
estudiadas de la Region de Murcia.

Como se puede observar en la figura 79, las lechugas con mayor concentracion en la
prediccion de CBZ en las hojas, fueron las EDAR de Alcantarilla, La Hoya (Lorca) y
Puerto Lumbreras con unos valores de CBZ de 77,30, 67,03 y 92,33 ng-g' respectivamente.
En las de EDAR de Cabezo Beaza, Murcia Este, Caravaca, San Javier y Yecla, los valores
oscilaron entre 50,00 y 100,00 ng-g' de CBZ respectivamente.

En las EDAR de Molina de Segura y Cieza, el valor obtenido en la prediccion es de
0 ng g, debido a que la concentracion detectada en el efluente de estas EDAR estaba por
debajo de los limites de deteccion (<0,012 pg L) y por tanto la concentracion de CBZ que

se tomo en el valor de entrada del modelo de prediccion fue igual a cero.

ALME“ ‘)' Concentracion de CBZ

- (ng/g)
LHW sxf!)’s <LOD
N LOD - 50
CB %/
V>

51-100

? B 101 - 150
B 151 - 200

Figura 79. Mapa de prediccion de la concentracion de CBZ en las hojas de las lechugas de
las EDAR de la Regién de Murcia. Fuente: elaboracién propia
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Con respecto a los resultados obtenidos en la prediccion de CBZ en las raices
(Figura 80), en las EDAR de Molina de Segura y Cieza la concentracion detectada en el
efluente de las EDAR estaba por debajo de los limites de deteccién (<0,012 ug L) y por
tanto la concentracion de CBZ que se tomd en el valor de entrada del modelo de
prediccion fue igual a cero. En el resto de EDAR estudiadas, los valores de prediccion
obtenidos fueron menores de 50,00 ng-g"' de CBZ, destacando con las concentraciones mas
altas las EDAR de Alcantarilla, La Hoya (Lorca) y Puerto Lumbreras con unos valores de

CBZ en raices de 40,07, 34,70 y 47,83 ng g respectivamente.

AE ) Concentracion de CBZ
N (ng/e)
6 l SJ< .‘}'d' <LOD
- i v LOD - 50
oL m'-\j} B 51-100
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B 151-200

Figura 80. Mapa de prediccién de la concentracion de CBZ en las raices de las lechugas de
las EDAR de la Regién de Murcia. Fuente: elaboracién propia
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Analizando los resultados de la concentracion de DCF en las hojas de la lechuga
que resulté de la prediccion con el modelo de simulacién, como se puede observar en el
siguiente mapa de prediccion (Figura 81), los valores en las EDAR de Alcantarilla, La
Hoya y Murcia Este, fueron practicamente cero con unos valores de 0,10, 0,10 y 0,13 ng-g!

respectivamente. En el resto de EDAR, los valores fueron igual a cero.

Ci ﬁ

.
MN M'

ALM-E .\}l'\foncentracién de DCF
ﬁ}" (ng/g)

v
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B 151-200

Figura 81. Mapa de prediccion de la concentracién de DCF en las hojas de las lechugas de
las EDAR de la Regién de Murcia. Fuente: elaboracién propia

En los resultados obtenidos de la prediccion de acumulacién de DCF en las raices
como se pueden observar en el siguiente mapa de prediccién (Figura 82) se obtuvieron

valores muy bajos de concentracidn en las raices de las lechugas.
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En concreto, en las EDAR de Alcantarilla, La Hoya y Murcia Este se obtuvieron
unos valores de DCF en raices de 0,77, 0,97 y 1,13 ng-g'. En el resto de EDAR estudiadas
(Molina, Cabezo Beaza, Caravaca, Puerto Lumbreras, San Javier, Yecla y Cieza), el valor
obtenido en la prediccion de la concentracion de DCF en raices es de 0 ng g, debido a que
la concentracion detectada en el efluente de estas EDAR estaba por debajo de los limites
de deteccion (<0,012 ug L) y por tanto la concentracién de DCF que se tomo en el valor

de entrada del modelo de prediccion fue igual a cero.

: ﬁ}'\\concentracién de DCF
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Figura 82. Mapa de prediccion de la concentracion de DCF en las raices de las lechugas de
las EDAR de la Regién de Murcia. Fuente: elaboracién propia

b

Estos resultados de prediccion confirman lo explicado anteriormente respecto a la
tendencia de estos dos CEs a su acumulaciéon en hojas y raices dependiendo de las

caracteristicas fisicoquimicas de cada uno.
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6.2.3.2. Calculo del Factor de Bioconcentracion (BCF) en el cultivo de lechugas regadas
con el efluente de 10 EDAR de la Region de Murcia

Se ha calculado el Factor de Bioconcentracion (BCF) (Féormula 23) partiendo de las
concentraciones predecidas con el modelo de simulacién NPUM, en el cultivo de lechuga
en las 10 EDAR distribuidas por la Region de Murcia. Al igual que se ha calculado
anteriormente, realizando este calculo se puede apreciar la capacidad que tiene el CE de
acumularse en el tejido vegetal de las lechugas (hojas y raices) después de su absorcion en
el caso que fueran regadas con el efluente de las EDAR estudiadas. En la siguiente tabla
tenemos los Factores de Bioconcentracion de la CBZ y DCF en las hojas en el cultivo de

lechuga de las 10 EDAR estudiadas.

Tabla 25. Tabla resumen de BCFs en hojas de CBZ y DCF en 10 EDAR representativas de
la Regién de Murcia

CBZ BCF (L kg) DCF BCF (L kg)

Alcantarilla (AL) 0,50 0,02
La Hoya - Lorca (LH) 0,50 0,01
Molina de Segura (MN) 0,00 0,00
Cabezo Beaza - Cartagena (CB) 0,78 0,00
Murcia Este (ME) 0,66 0,03
Caravaca de la Cruz (CC) 0,69 0,00
Puerto Lumbreras (PL) 0,50 0,00
San Javier (S]) 0,76 0,00
Yecla (Y) 0,52 0,00

Cieza (Ci) 0,00 0,00
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En la siguiente tabla muestra los Factores de Bioconcentracién de la CBZ y DCF en

las raices en el cultivo de lechuga de las 10 EDAR estudiadas.

Tabla 26. Tabla resumen de BCFs en raices de CBZ y DCF en 10 EDAR representativas de
la Region de Murcia

CBZ BCF (L kg?) DCF BCEF (L kg)

Alcantarilla (AL) 0,26 0,15
La Hoya - Lorca (LH) 0,26 0,14
Molina de Segura (MN) 0,00 0,00
Cabezo Beaza - Cartagena (CB) 0,41 0,00
Murcia Este (ME) 0,34 0,23
Caravaca de la Cruz (CC) 0,36 0,00
Puerto Lumbreras (PL) 0,26 0,00
San Javier (S]) 0,39 0,00
Yecla (Y) 0,27 0,00
Cieza (Ci) 0,00 0,00

Tal y como se puede observar en los resultados de las dos tablas, en la CBZ, los
valores de BCF fueron mas altos en las hojas que en las raices. Los valores mas altos de
BCF de la CBZ en la lechuga se encontraron en las EDAR de Cabezo Beaza, San Javier,
Caravaca y Murcia Este con unos valores comprendidos entre 0,78 y 0,66 en el caso de las
hojas y unos valores que van desde 0,41 y 0,34 en el caso de las raices. Las EDAR de
Molina y Cieza mostraron un valor de BCF igual a cero.

Los valores de BCF en el DCF fueron muy préximos a cero tanto en hojas como en
raices. Se repite el comportamiento observado anteriormente, donde los valores de BCF en
las raices fueron superiores que en las raices. Los valores mas altos de BCF en las raices se
mostraron en las EDAR de Murcia Este, Alcantarilla y La Hoya con unos valores
comprendidos entre 0,23 y 0,14. En las hojas los valores en las EDAR mencionadas
anteriormente estaban comprendidos entre 0,03 y 0,01.

Estos resultados obtenidos de BCFs a partir de las concentraciones de CEs
obtenidas por la prediccion, coinciden con la tendencia mostrada en los valores de BCF

obtenidos en el segundo experimento.
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6.2.3.3. Relacion de la concentracion Hoja/Raiz (Choja/ Craiz)

Se ha calculado la relacién de concentracién hoja / raiz (Choja / Craiz) (Férmula 24)
para evaluar el potencial de translocacion de los dos CEs estudiados a las raices y hojas de
las lechugas con los datos obtenidos seguin la prediccion del modelo de simulaciéon NPUM
en el cultivo de lechuga en las 8 de las 10 EDAR distribuidas por la Region de Murcia.
Como se puede observar en la (Figura 83), en la CBZ la relacion Choja / Craiz fue mayor que
1,5 en 8 EDAR estudiadas de la Regién de Murcia excepto en Molina y Cieza que fueron
igual a 0. Los valores mostrados en las EDAR fueron muy homogéneos. La relacion mayor
que uno, nos indica una buena translocaciéon de la CBZ de la raiz a la hoja. Por el
contrario, en el caso del DCF, las relaciones Choja / Craiz mostraron valores igual a 0 en todas
las EDAR. Este resultado es consecuencia de la prediccion de la concentracion de DCF en
las hojas y raices de la lechuga teniendo en cuenta la hipotesis que son regadas con el
agua del efluente de dichas EDAR. El DCF tiene un comportamiento de translocacion
limitado y la translocacion de las raices a las hojas se considera un proceso pasivo que
depende de las propiedades fisicoquimicas del CE (Simonich y Hites, 1995).

En la siguiente grafica podemos ver los resultados de la Choja / Craiz de la CBZ en el
agua de riego en las lechugas. En el caso del DCF, los resultados de la Choja / Craiz tienen un

valor igual a 0 en todas las EDAR.
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Figura 83. Relaciones de concentraciéon de hoja / raiz en CBZ (Choja / Craiz). Fuente:
elaboracion propia
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6.2.3.4. Calculo del riesgo de consumo de lechugas regadas con agua procedente de EDAR

para la salud humana

Una vez realizada la prediccion de acumulacion de CBZ y DCF en las hojas y raices
de lechuga con el modelo de simulacion NPUM, se ha calculado si la acumulacion de CBZ
y DCF en las partes comestibles de las lechugas constituye un riesgo potencial para la
salud humana debido a su incorporacién a la cadena alimentaria en la hipdtesis que se
aprovecharan los efluentes de las EDAR estudiadas para el riego del cultivo de lechuga.

Para realizar esta evaluacion, se tuvo en cuenta el peor escenario de exposicion que
se obtuvo en las predicciones de las concentraciones de CBZ en las hojas de lechuga
correspondientes a la respuesta con las dosis de CEs detectadas en el efluente de las
EDAR analizadas. En el DCF, en las predicciones en la concentracion tanto en hojas como
en raices se obtuvieron unos valores proximos a cero (se ha realizado la evaluacién
teniendo en cuenta la concentracion de DCF en las hojas). El calculo se realizé siguiendo el
método descrito en Hyland et al. (2015), en el cual la ingesta diaria humana de cada
medicamento para cada variedad de lechuga se estimé multiplicando la concentracién
calculada para la porcion comestible (ng g?) por el consumo medio de lechuga. (9,00 g d!
para mujeres comprendidas entre 14 y 75 afios con un peso corporal de 67,30 kg (Legind y
Trapp, 2009). En la siguiente tabla (Tabla 27) se puede observar el consumo diario

estimado de CBZ por EDAR.



182 CAPITULO VI: RESULTADOS Y DISCUSION

Tabla 27. Tabla de la ingestion estimada de CBZ en el consumo de lechugas teniendo en

cuenta el aprovechamiento del efluente en las EDAR estudiadas segun las predicciones

del modelo NPUM
) Consumo
Cantidad .. Consumo
. . diario o
., ., diaria de . diario

Concentracion Concentracion CBZ estimado de aceptable

EDAR deCBZen  deCBZen .. CBZ(ngkg!, <P
raices (ng-g?) hojas (ng-g?) consumida mujeres de CBZ
en lechuga ! (ng-kgd-
(ng) 2 peso 1)a,b
& 67,30kg) *
Alcantarilla (AL) 40,07 77,30 695,70 10,33 340,00
La Hoya - Lorca (LH) 34,70 67,03 603,27 8,96 340,00
Molina de Segura (MN) 0 0 0 0 340,00
Cabezo Beaza - 7,67 14,73 132,57 1,96 340,00
Cartagena (CB)

Murcia Este (ME) 10,97 21,13 190,17 2,82 340,00
Caravaca de la Cruz (CC) 11,17 21,57 194,13 2,88 340,00
Puerto Lumbreras (PL) 47,83 92,33 830,97 12,34 340,00
San Javier (S]) 10,30 19,90 179,10 2,66 340,00
Yecla (Y) 21,93 42,37 381,33 5,66 340,00
Cieza (Ci) 0 0 0 0 340,00

2 Calculado con la parte comestible de las lechugas

bBruce et al., 2010

Tomando en consideracion las ingestas diarias aceptables para CBZ y DCF (Bruce et

al.,, 2010), que indican la cantidad maxima de CE que una persona puede ingerir por dia,

se han calculado las cantidades estimadas de CE ingeridas por dia y se ha obtenido que en

el caso de la CBZ estan por debajo de los limites aceptables (340,00 ng-kg'-d?) si se

consumieran las hojas de lechuga y en el DCF, la cantidad diaria estimada ingerida es

practicamente cero si se consumieran las hojas de lechuga (Tabla 28) en la hipdtesis que se

regaran con los efluentes de las EDAR estudiadas.
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Tabla 28. Tabla de la ingestion estimada de DCF en el consumo de lechugas teniendo en

cuenta el aprovechamiento del efluente en las EDAR estudiadas segun las predicciones

del modelo NPUM
) Consumo
Cantidad .. Consumo
. . diario o
., ., diaria de . diario
Concentracion Concentracion DCE estimado de aceptable
EDAR deDCFen  de DCFen .. DCF (ngkg?, <P
raices (ng-g?) hojas (ng-g?) consumida mujeres de DCE
en lechuga ! (ng-kgd-
(n ) a peso 1)a, b
& 67,30kg) *
Alcantarilla (AL) 0,77 0,10 0,90 0,01 67.000,00
La Hoya - Lorca (LH) 0,97 0,10 0,90 0,01 67.000,00
Molina de Segura (MN) 0 0 0 0 67.000,00
Cabezo Beaza - 0 0 0 0 67.000,00
Cartagena (CB)
Murcia Este (ME) 1,13 0,13 1,17 0,01 67.000,00
Caravaca de la Cruz (CC) 0 0 0 0 67.000,00
Puerto Lumbreras (PL) 0 0 0 0 67.000,00
San Javier (S]) 0 0 0 0 67.000,00
Yecla (Y) 0 0 0 0 67.000,00
Cieza (Ci) 0 0 0 0 67.000,00

2 Calculado con la parte comestible de las lechugas
bBruce et al., 2010

Si analizamos que EDAR consumiriamos mads concentracion de CBZ, podemos
observar que seria con las lechugas regadas con el efluente de las EDAR de Puerto
Lumbreras, Alcantarilla y La Hoya. En las EDAR de Molina y Cieza los valores
consumidos de CBZ serian igual acero al no detectarse concentracion de CBZ en el agua
de riego. En el DCF, los valores son igual a cero salvo en las EDAR de La Hoya,
Alcantarilla y Murcia Este, con unos valores insignificantes (practicamente igual a cero).
Tal y como hemos explicado anteriormente, en ningtin caso supondria ningtin riesgo para
la salud humana y por tanto, podemos aprovechar los efluentes de las EDAR como agua
de riego para el cultivo de las lechugas sin que esta practica suponga riesgo alguno para la
salud humana al incorporar dichos CEs en la cadena alimentaria consumiendo dichas

lechugas.



184 CAPITULO VI: RESULTADOS Y DISCUSION

6.2.4. Comparativa entre los resultados de prediccion de absorcion de CBZ y
DCF realizados en un modelo basado en las modelos de simulacion SEI 'y
NPUM en 10 EDAR representativas de la Region de Murcia

Con los resultados obtenidos de las predicciones en los dos apartados anteriores
para obtener la acumulacién de CBZ y DCF en los tejidos de las lechugas, si estas fueran
cultivadas aprovechando el efluente como agua de riego de 10 EDAR representativas de
la Region de Murcia, se realizd una comparativa entre los dos modelos de prediccion para

analizar las diferencias obtenidas entre ellos (Figura 84).

R [
tall =

New Plant Uptake model  Sjsterna
for ionizable compounds Experto

2x 2 matrix. monovalent | Inteligente
acids and bases l

Simulacion

EDARSs Alcantarilla Caravaca
La Hoya Puerto Lumbreras
Molina San Javier
Cabezo Beaza Yecla
Murcia este Cieza

Figura 84. Comparativa de prediccion de acumulacion de CBZ y DCF en lechugas entre
los modelos de simulacién SEI y NPUM en 10 EDAR representativas de la Region de
Murcia. Fuente: elaboracion propia

Esta comparativa entre los resultados de prediccion de los dos modelos se realizé
para la lechuga variedad Mini Romana, debido a que fue la variedad de lechuga que

mostré mayor concentracién de CE en las hojas en el segundo experimento.
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6.2.4.1. Prediccion de CBZ y DCF en los tejidos vegetales de las lechugas

Los resultados obtenidos en la concentracién de CBZ en las hojas de las lechugas tal
y como se puede apreciar en la siguiente grafica (Figura 85) son mas altos en el modelo
SEI que en el modelo NPUM.

N SEI
0,00
AL IH MN CBE ME CC PL =) G Ci

Concentracion de CBZ en hojas {ng.-"g]

Depuradoras estudiadas con los modelos de prediccion)

Figura 85. Grafica comparativa de la prediccion realizada con los dos modelos de la
concentracion de CBZ en las hojas de las lechugas regadas con el efluente de las EDAR de
la Regién de Murcia. Fuente: elaboracion propia

Analizando casos concretos como en la EDAR de San Javier que con el modelo SEI
se predijo una concentracion de CBZ en hojas de 119,15 ng g ! y con el modelo NPUM
19,90 ng g . En la prediccion de la concentracion de CBZ en las raices de las lechugas, los
resultados obtenidos en la prediccion son mas altos en el modelo SEI que los obtenidos
con el modelo NPUM tal y como se puede observar en la siguiente grafica (Figura 86). En
la EDAR de San Javier, se puede ver que la concentracion de CBZ en raices con el modelo
SEI fué de 93,21 ng g ' y con el modelo NPUM 10,30 ng g . En las EDAR de Molina y

Cieza los valores obtenidos fueron cero en ambos modelos.
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Figura 86. Grafica comparativa de la prediccion realizada con los dos modelos de la
concentracion de CBZ en las raices de las lechugas regadas con el efluente de las EDAR de
la Regién de Murcia. Fuente: elaboracion propia

Los resultados de prediccién obtenidos en las hojas en el DCF con el modelo de
simulacién SEI fueron igual a cero y en todas las EDAR y los obtenidos con el modelo de
simulacion NPUM también fueron igual a cero.

En la prediccién obtenida con los dos modelos en la concentracién de DCF en las
raices los resultados con modelo SEI estuvieron comprendidos entre 25,80 - 26,96 ng g -,
mientras que con el modelo NPUM los valores en casi todas las EDAR fueron cero
exceptuando en las EDAR de Alcantarilla, La Hoya y Murcia Este que estuvieron
comprendidos entre 0,77 — 1,13 ng g ' tal y como se puede observar en la siguiente grafica
(Figura 87).
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Figura 87. Grafica comparativa de la prediccion realizada con los dos modelos de la
concentracion de DCF en las raices de las lechugas regadas con el efluente de las EDAR de
la Regién de Murcia. Fuente: elaboracion propia

6.2.4.2. Comparativa entre los Factores de Bioconcentracion (BCF) basados en los
resultados de prediccion de absorcion de CBZ y DCF realizados en los modelos de
simulacion SEI y NPUM

Se ha realizado la comparativa del Factor de Bioconcentracion (BCF) (Férmula 23)
en los dos modelos de simulacién para analizar como influyen las diferencias en las
predicciones de los modelos en el cdlculo del BCF y en su interpretacion. para estudiar la
capacidad que tiene el CE de acumularse en el tejido vegetal de las lechugas (hojas y
raices) después de su absorcidn en el caso que fueran regadas con el efluente de las EDAR
estudiadas. En las siguientes graficas (Figuras 88 - 90) tenemos los Factores de
Bioconcentracion en hojas y raices de la CBZ y en raices de DCF (no se calculd el BCF para
las hojas del DCF debido a que los resultados de prediccion obtenidos en las hojas en el
DCEF con los dos modelos de simulacién fueron igual a cero).

Comparando los BCFs en las hojas de la CBZ (Figura 88), se puede observar que
con el modelo SEI se calcularon unos valores comprendidos entre 6,13 y 3,80 mientras que

con el modelo NPUM los valores oscilaron entre entre 0,78 y 0,66.
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Figura 88. Grafica comparativa de los BCFs basados en la prediccion realizada con los dos
modelos de la concentracion de CBZ en las hojas de las lechugas regadas con el efluente
de las EDAR de la Regién de Murcia. Fuente: elaboracion propia

En el cdlculo del BCF de las raices en la CBZ (Figura 89), se obtuvieron en el modelo
SEI unos valores comprendidos entre 4,86 y 2,94 en las EDAR y en el modelo NPUM los
valores oscilaron entre entre 0,41 y 0,34. Si nos centramos en los valores de BCF en raices
en el DCF (Figura 90) calculados con el modelo de simulacién SEI en las EDAR de Murcia
Este, Alcantarilla y La Hoya obtuvieron unos valores comprendidos entre 5,39 y 3,91,
mientras que los valores calculados con el modelo de simulacion NPUM en las mismas
EDAR oscilaron entre 0,23 y 0,14. Por tltimo, en el calculo del BCF de las raices en la DCF,
los valores fueron igual a cero en el modelo SEI porque la prediccion en raices fue cero y
en el modelo NPUM los valores obtenidos fueron 0,15, 0,14 y 0,23 en las EDAR de
Alcantarilla, La Hoya y Murcia Este.

Interpretando estos valores calculados con los resultados de prediccion, los CEs
tienen mayor capacidad de acumularse en las hojas de las lechugas con las predicciones
obtenidas en el modelo SEI que con los resultados obtenidos con el modelo de prediccién
NPUM. Ademas, con el modelo NPUM se calcularon valores de BCF en las raices del DCF

que fueron igual a cero en el modelo SEI.
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Figura 89. Grafica comparativa de los BCFs basados en la prediccion realizada con los dos
modelos de la concentracion de CBZ en las raices de las lechugas regadas con el efluente
de las EDAR de la Regién de Murcia. Fuente: elaboracion propia
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Figura 90. Grafica comparativa de los BCFs basados en la prediccion realizada con los dos
modelos de la concentracién de DCF en las raices de las lechugas regadas con el efluente
de las EDAR de la Regién de Murcia. Fuente: elaboracion propia
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6.2.4.3. Comparativa entre la relacion de la concentracion Hoja/Raiz (Choja/Craiz)
basados en los resultados de prediccion de absorcion de CBZ y DCF realizados con los
modelos de simulacion SEI y NPUM

Se ha comparado, la relacion de concentraciéon hoja / raiz (Choja / Craiz) (Férmula 24)
para evaluar el potencial de translocacion de los dos CEs estudiados a las raices y hojas de
las lechugas con los datos obtenidos segun las predicciones del SEI y NPUM en el cultivo
de lechuga en las 8 de las 10 EDAR distribuidas por la Regién de Murcia. Como se puede
observar en la siguiente gréfica (Figura 91), los resultados obtenidos en la relacion de
concentracion hoja / raiz (Choja / Craiz) de CBZ con el modelo NPUM son cercanos a 2 en 8
de las 10 EDAR estudiadas (En concreto en las EDAR de Alcantarilla, La Hoya, Cabezo
Beaza, Murcia Este, Caravaca, Puerto Lumbreras, San Javier y Yecla). En las EDAR de
Molina y Cieza el resultado ha sido cero. Los resultados obtenidos con el SEI en la relacién
de concentracion hoja / raiz (Choja / Craiz) han sido en todas las EDAR comprendidas entre 1
-1,5.
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Figura 91. Grafica comparativa de las relaciones de concentracion de hoja / raiz en CBZ
(Croja / Craiz) obtenidas con los resultados de los dos modelos de prediccion en las EDAR
estudiadas de la Region de Murcia. Fuente: elaboracion propia



CAPITULO VI: RESULTADOS Y DISCUSION 191

La relacion de concentracion hoja / raiz (Choja / Criz) calculadas en las lechugas
regadas con el efluente de las EDAR, fueron mas homogéneos en el modelo NPUM que
con el modelo SEI En el caso del DCF, los calculos en los dos modelos de prediccion de la
Choja / Craiz tienen un valor igual a 0 en todas las EDAR.

Analizando y comparando los resultados de las relaciones Choja / Craiz en los dos
modelos de prediccion planteados, en los dos casos nos indica una buena translocacion de
la CBZ de la raiz a la hoja. Por el contrario, en el caso del DCF, segtn los dos modelos de
prediccion planteados las relaciones Choja / Craiz mostraron valores igual a 0 en todas las
EDAR. Este resultado es consecuencia de la prediccion de la concentracion de DCF en las
hojas y raices de la lechuga teniendo en cuenta la hipotesis que son regadas con el agua
del efluente de dichas EDAR. Al tener estas EDAR una concentracion baja de DCF en el
efluente y al tener este CE un comportamiento de la translocacién limitada, la
translocacion de las raices a las hojas se considera un proceso pasivo y por este motivo las

relaciones Choja / Craiz mostraron valores igual a 0 en todos los casos.
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6.2.4.4. Comparativa entre el cdlculo del riesgo de consumo de lechugas regadas con agua
procedente de EDAR para la salud humana basados en los resultados de prediccion de
absorcion de CBZ y DCF realizados con los modelos de simulacion SEI y NPUM

Con los resultados obtenidos en los dos modelos de prediccion se realizé una

comparativa del calculo de riesgo humano en el consumo de lechugas por ingesta de CBZ
y DCF (Figuras 92 y 93).
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Figura 92. Gréfica comparativa del consumo diario estimado en hojas de CBZ obtenidas
con los resultados de los dos modelos de prediccion en las EDAR estudiadas de la Region
de Murcia y el consumo diario aceptable. Fuente: elaboracion propia

En las hojas, el consumo diario de CBZ (Figura 92) ingerido por dia mostré unos
valores de 24,07 y 15,46 ng-kg? en las EDAR de Alcantarilla y Cabezo Beaza con el modelo
de simulacion SEI, mientras que para esas mismas EDAR los valores fueron de 10,33 y
1,96 ng-kg! respectivamente con el modelo de simulacion NPUM., muy por debajo del
consumo diario aceptable de CBZ con un valor de 340,00 ng-kg'-d-. En el DCF (Figura
93), el consumo diario de DCF fue igual a cero con el modelo de simulaciéon SEI al no
detectar ningtin valor en las hojas de las lechugas y con el modelo de simulacion NPUM el
valor fue précticamente cero (0,01 ng-kg') cuando el consumo diario aceptable de DCF
tiene un valor de 67.000,00 ng-kg'-d-.
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Figura 93. Grafica comparativa del consumo diario estimado en raices de DCF obtenidas
con los resultados de los dos modelos de prediccion en las EDAR estudiadas de la Regién
de Murcia y el consumo diario aceptable. Fuente: elaboracién propia

Teniendo en cuenta estos calculos, se puede observar que las cantidades estimadas
de CBZ y DCF ingeridas por dia, que estan muy por debajo de los limites aceptables si se
consumieran las lechugas en la hipdtesis que se regaran con los efluentes de las EDAR

estudiadas en los valores obtenidos en los dos modelos de simulacion.

6.2.4.5. Andlisis comparativo de los resultados obtenidos en los dos modelos de prediccion
estudiados

Segin los resultados obtenidos y expuestos anteriormente se encuentran
diferencias entre los dos modelos de prediccion valorados. Estos dos modelos de
prediccion se calibraron tomando como referencia los resultados obtenidos en el segundo
experimento realizado en lechugas, las cuales se regaron con una mezcla de CBZ y DCF a
diferentes concentraciones (0, 30, 60, 120 y 210 ug L") con el objetivo de predecir la
acumulacién de CBZ y DCF en las hojas y raices de las lechugas sin necesidad de repetir
los experimentos. El modelo SEI no tiene en cuenta ningtin parametro que pueda influir
en la absorcion de los CEs en las hojas y raices de las lechugas y la forma de calibrarlo fue
alimentando una red neuronal con los datos obtenidos de la concentracion de CE en las
lechugas en el segundo experimento y ensefiarle como se comportaria con los resultados

obtenidos con la concentracion de agua del agua de riego a la que estarian expuestas esas
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lechugas. A partir de estos valores, el modelo de prediccion es capaz reproducir y obtener
unos resultados de absorcion en lechugas en los CEs en los que se le ha ido “entrenando”.

En el modelo de simulacién NPUM necesitamos introducir los valores de las
propiedades fisicoquimicas de los CEs y los parametros propios del cultivo que estamos
estudiando, necesarios para predecir la concentraciéon de CEs en los tejidos de las
lechugas. La diferencia de este modelo respecto al anterior es que podemos controlar en
todo momento cualquier cambio o modificacién en las condiciones de los cultivos tales
como la transpiracién, el indice de crecimiento de hojas y raices, el tiempo hasta la
recolecciéon y qué estd sometido al riego con CEs, asi como también el pH del suelo o
sustrato donde esta el cultivo en cuestion. Esto permite calibrar y personalizar en todo
momento los experimentos que pueden ser llevados a cabo, para obtener unos resultados
teniendo en cuenta un mayor numero de parametros que en el anterior modelo que

influyen en la absorcion de CEs en los cultivos.
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6.2.5. Prediccion de absorcion de IBP, KTP y NPX mezclada con el agua de riego
a diferentes concentraciones realizados con el modelo de simulacion NPUM

Una vez calibrado el modelo de simulacion NPUM, se realizé una prediccién para
poder obtener la acumulacién de IBP, KTP y NPX en los tejidos de las lechugas si fueran
cultivadas mezclando en el agua de riego estos CEs a diferentes concentraciones (30, 60,
120 y 210 pg L) (Figura 94).
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Figura 94. Prediccion de absorcién de IBP, KTP y NPX en lechugas con el modelo de
simulacién NPUM. Fuente: elaboracion propia

La prediccion de acumulacion de IBP, KTP y NPX se realizd para las tres
variedades de lechuga (Lechuga Iceberg var. Gitana, Lechuga Mini Romana var. Jabera y
Lechuga Hoja de Roble var. Kiprien) y asi poder analizar la tendencia de acumulacién de

estos CEs en hojas y raices de las lechugas y que variedad acumulé mayor concentracién
de CEs.
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6.2.5.1. Prediccion de IBP, KTP y NPX en los tejidos vegetales de las lechugas

Con el modelo de simulacion se realizé una prediccion de restos CEs en los tejidos
vegetales (hojas y raices) de las lechugas. En las siguientes graficas (Figuras 95 a 100) se
pueden observar los resultados de prediccion de concentracion de IBP, KTP y NPX en las
hojas y raices de las tres variedades de lechuga. Las concentraciones detectadas en los
tejidos vegetales (hojas y raices) respondieron a las diferentes concentraciones a los que
estuvieron expuestas las lechugas en el agua de riego utilizada con concentraciones de
CBZ mezclados a 30, 60, 120 y 210 pg L.
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Figura 95. Grafica comparativa de la concentracion de IBP en las hojas de las tres
variedades de lechuga de los valores obtenidos en la prediccion con el modelo de
simulacién NPUM. Fuente: elaboracion propia
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Figura 96. Grafica comparativa de la concentraciéon de IBP en las raices de las tres
variedades de lechuga de los valores obtenidos en la prediccion con el modelo de
simulacion NPUM. Fuente: elaboracion propia

Tal y como se puede observar en las graficas anteriores, en la simulacion realizada
con IBP en las tres variedades de lechuga, los resultados mostraron concentraciones mas
altas en las hojas que en las raices (Figuras 95 y 96). Si nos centramos en las hojas de las
tres variedades de lechuga, fueron las hojas de la variedad Mini Romana donde se
encontraron las concentraciones mas altas de IBP, mientras que en las otras dos
variedades de lechuga (Iceberg y Hoja de Roble) se encontraron con concentraciones
ligeramente inferiores de IBP.

Con respecto a las raices, dentro de las tres variedades, fueron también las raices de
la variedad Mini Romana donde se encontraron concentraciones ligeramente mas altas de
la IBP que en las otras dos variedades de lechuga. Este comportamiento caracteristico de
la CBZ, en el que tiende a acumularse en mayor concentracién en las hojas que en las
raices, se debe a las propiedades fisicoquimicas del IBP. Estos resultados de prediccién
estan respaldados por otras publicaciones, como en experimentos realizados en lechuga
que se regaron con agua mezclada a diferentes concentraciones de IBP (4, 10, 20 y 40 ug L-

1) y se obtuvieron valores mas altos de IBP en raices que hojas (Hurtado et al., 2016).
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Figura 97. Grafica comparativa de la concentracién de KTP en las hojas de las tres
variedades de lechuga de los valores obtenidos en la prediccion con el modelo de
simulacion NPUM. Fuente: elaboracion propia

En la prediccion realizada con el KTP, la concentracién de DCF detectada en las tres
variedades de lechuga, fue mayor en las raices que en las hojas (Figuras. 97 y 98), lo que
sugiere que el KTP fue absorbido por las raices y luego transportado a las hojas en un
proceso de translocacion relativamente lento. Dentro de las tres variedades de lechuga, la
variedad Mini Romana acumuld la mayor cantidad de KTP tanto en raices como en hojas.
Esta mayor tendencia de acumulacién del KTP en raices que en hojas ha sido
documentado en otros estudios realizados como el llevado a cabo en guisantes (Tanoue et
al., 2012) en el que a una concentracion de KTP mezclada en agua de 250 ug L - se
obtuvieron unos resultados de 15,70 ng g y 32,20 ng g en hojas y raices respectivamente
y a una concentracion de de KTP mezclada en agua de 1.000 ug L -'los resultados fueron

de 47,80 ng gy 94,70 ng g! en hojas y raices respectivamente.
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Figura 98. Gréafica comparativa de la concentracion de KTP en las raices de las tres
variedades de lechuga de los valores obtenidos en la prediccion con el modelo de
simulacion NPUM. Fuente: elaboracion propia

Por ultimo, en la simulacion realizada con el NPX a diferentes concentraciones, los
resultados mostraron mayor tendencia de acumulacidn en raices que en hojas
confirmando la mayor acumulacién del NPX en la variedad Mini Romana. Experimentos
realizados en otrso estudios confirman estos resultados de simulaciéon como los realizados
en lechugas y coles (Dodgen et al., 2013) donde para una concentracion de NPX de 0,1782
ug L 1 se obtuvieron unos resultados de 3,15 y 330,00 pug g en hojas y raices de lechugas
respectivamente y de 4,50 y 71,10 ug g en hojas y raices de las coles respectivamente.

De los tres CEs estudiados, en el NPX se predijo una acumulacién en mayor proporcion
en las raices que en las hojas con una concentracion de 2126,60 ug g en raices y 64,50 pg

g en hojas.
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Figura 99. Grafica comparativa de la concentracion de NPX en las hojas de las tres
variedades de lechuga de los valores obtenidos en la prediccion con el modelo de
simulacion NPUM. Fuente: elaboracion propia
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Figura 100. Gréafica comparativa de la concentracion de NPX en las raices de las tres
variedades de lechuga de los valores obtenidos en la prediccion con el modelo de
simulacion NPUM. Fuente: elaboracion propia
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Esta mayor tendencia de acumulaciéon de IBP, KTP y NPX en raices que en hojas es
importante en aquellos cultivos donde el aprovechamiento es de la parte subterranea. En
este caso las mayores concentraciones de IBP, KTP y NPX detectadas en las raices no son

relevantes porque las raices de la lechuga no se consumen.

6.2.5.2. Cdlculo del Factor de Bioconcentracion

Se calculdo un BCF (Férmula 23) para cada concentracion de IBP, KTP y NPX
mezclado con el agua (30, 60, 120 y 210 ug/L) y poder observar la respuesta en cada tramo
estudiado. Valores mas altos de BCF indican que el CE tiene mayor tendencia a
acumularse en una parte del tejido vegetal que en otro, por el contrario, unos valores bajos
de BCF indican una menor tendencia del CE a acumularse en esa parte del tejido vegetal.
Para corroborar esta tendencia, se calcularon los BCFs con los valores que obtenidos en la
prediccion de IBP, KTP y NPX en hojas y raices de la lechuga de la variedad Mini Romana

al ser la variedad que resultd en la prediccién con valores mas altos de absorcion de CEs.
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Figura 101. Factor de bioconcentracion de IBP, KTP y NPX en hojas. Fuente: elaboracién
propia
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Los resultados de los calculos de BCF en hojas mostraron valores cercanos a cero en
todas las concentraciones de IBP, KTP y NPX estudiadas (30, 60, 120 y 210 ug/L) (Figura
101). Con respecto a los valores de BCF de la IBP, KTP y NPX en las raices, los valores mas
altos se mostraron en el NPX con unos valores medios de 0,80 (en todas las
concentraciones estudiadas) mientras el IBP y KTP mostraron valores més bajos de BCFs
con unos valores comprendidos entre 0,28 y 0,24 en IBP y de 0,24 y 0,19 en KTP (Figura
102). Este valor mas alto de BCF en el caso del NPX confirma una tendencia muy marcada

de acumulacién de NPX en las raices.

[

=]

[¥]

[ ]

oo

=]

-

—-—t—IBP

==
[ay]

LN

=l KTP

]

T

i L

—

_ R

o o
L

[%]

Factor de Bioconcentracion (BCF)

]

=

=]

30 pg/L 60 pg/L 120 pg/L 210 pg/L

Figura 102. Factor de bioconcentracién de IBP, KTP y NPX en raices. Fuente: elaboracion
propia

6.2.5.3. Relacion de la concentracion Hoja/Raiz (Choja/ Craiz)

La relacion de concentracidon hoja / raiz (Croja / Craiz) se calculd (Férmula 24) para
evaluar el potencial de translocacion de IBP, KTP y NPX estudiados a las raices y hojas de
la lechuga de la variedad Mini Romana. Al igual que el BCF calculado en el apartado
anterior, la Choja / Craiz €s otra forma de calcular la tendencia de los CEs a acumularse en la
parte aérea o en las raices de las plantas estudiadas. Se calcularon cada valor de Choja / Cratz

segun los valores obtenidos en la prediccion de acumulacién de hojas y raices en cada
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concentracion de CE mezclada en el agua de riego (30, 60, 120 y 210 ug/L). Unos valores
altos (mayor de 1) de esta relacién de concentracion muestran que el comportamiento los
CEs tienden a acumularse en las los tallos y hojas de los cultivos estudiados. Unos valores
bajos de la relacion de concentraciéon indican una mayor tendencia de los CEs estudiados
a ser retenidos y acumulados en las raices.

Como se puede observar en la siguiente grafica (Figura 103), la relacién Choja / Craiz
resultd cercana a cero en la prediccion de las concentraciones de IBP, KTP y NPX
estudiadas en el agua de riego (30, 60, 120 y 210 ug/L). El comportamiento de la
translocacién limitada de estos CEs es explicado debido a un proceso pasivo que depende

de las propiedades fisicoquimicas del producto quimico (Simonich y Hites, 1995).
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Figura 103. Relaciones de concentracion de hoja / raiz en IBP, KTP y NPX (Choja / Cratz).
Fuente: elaboracién propia
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6.2.5.4. Calculo del riesgo de consumo de lechugas regadas con agua procedente de EDAR

para la salud humana

Se calculd si la acumulacién de IBP, KTP y NPX en las partes comestibles de las
lechugas constituye un riesgo potencial para la salud humana debido a su incorporacion a
la cadena alimentaria.

Para realizar esta evaluacidn, se tuvo en cuenta el peor escenario de exposicion a las
concentraciones mas altas de IBP, KTP y NPX resultantes de la prediccion realizada con el
modelo de simulacion en las hojas y raices de la lechuga de la variedad Mini Romana
correspondientes a la respuesta con las dosis de CEs mas altas mezcladas en el agua de
riego (210 pg/L).

Se realizé el calculo siguiendo el método descrito en Hyland et al. (2015), en el cual
la ingesta diaria humana de cada medicamento para cada variedad de lechuga se estimd
multiplicando la concentraciéon calculada para la porcion comestible (ng g') por el
consumo medio de lechuga. Segtin datos obtenidos de distintas referencias, el consumo
medio de lechuga es de 7,0 g d? para un individuo de 70 kg (National Center for
Environmental Assessment, 2011); 8,3 g d! en la poblacién belga de mas de 15 afios
(Temme et al., 2011) y de 9,00 g d! para mujeres comprendidas entre 14 y 75 afios con un
peso corporal de 67,30 kg (Legind y Trapp, 2009). Los calculos se realizaron para el
consumo mas elevado seguin los datos expuestos, es decir, para mujeres consumidoras con
un peso corporal de 67,30Kg.

Tomando en consideracion las ingestas diarias aceptables para IBP, KTP (Prosser y
Sibley, 2015) y NPX (Bruce et al., 2010), que indican la cantidad maxima de CE que una
persona puede ingerir por dia, los resultados mostraron que las cantidades estimadas de
CE ingeridas por dia en los tres CEs estuvieron por debajo de los limites que pudiera
poner en riesgo a la salud humana. En el caso de la IBP el consumo diario estimado estaba
por debajo de los 11,00 ng-kg* en hojas y raices, no llegando al limite marcado de los
11.400,00 ng-kg?! del consumo diario aceptable (ng-kg'-d') (Tabla 29). En el KTP, la
cantidad diaria estimada ingerida maxima calculada fue de 11,20 ng-kg* en hojas y 78,15
ng-kg! en raices, estando muy por debajo del limite marcado de los 600,00 ng-kg! del
consumo diario aceptable (ng-kg'-d). Por ultimo, en el NPX, la cantidad diaria estimada
ingerida maxima calculada fue de 8,62 ng-kg" en hojas y 283,72 ng-kg en raices, estando
muy por debajo del limite marcado de los 570.000,00 ng-kg' del consumo diario aceptable
(ng-kg-d).
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Tabla 29. Tabla de la ingestién estimada de IBP, KTP y NPX en el consumo de lechuga

variedad Mini Romana regada con agua mezclada con CEs a diferentes concentraciones

Concentracion

Cantidad diaria

Consumo diario

Consumo diario

CE en el tejido de CE estimado d? CE aceptable
vegetal (ng-g) consumida en (ngkg?, mujeres, (ng-kg-d)
lechuga (ng) peso 67,30kg)

IBP Hoja 30,60 275,40 4,09 11.400,00 2
Raiz 76,40 687,60 10,21 11.400,00 2

KTP Hoja 83,80 754,20 11,20 600,00 2

Raiz 584,40 5.259,60 78.15 600,00 2
NPX Hoja 64,50 580,50 8.62 570.000,00 ®
Raiz 2.121,60 19.094,40 283,72 570.000,00 ®

aProsser y Sibley, 2015

bBruce et al., 2010

Tal y como se ha explicado anteriormente y como se puede observar en la tabla

anterior, los consumos diarios estimados de los CEs estudiados son muy bajos a las

concentraciones estudiadas y no representan ninguin riesgo para la salud humana debido

a su incorporacioén a la cadena alimentaria.
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6.2.6. Prediccion de absorcion de KTP y NPX realizados con el modelo de
simulacion NPUM en 10 EDAR representativas de la Region de Murcia

Con el modelo de simulacion NPUM, se realiz6 una prediccion para obtener la
acumulacién de KTP y NPX en los tejidos de las lechugas si fueran cultivadas utilizando

el efluente de 10 EDAR representativas de la Region de Murcia (Figura 104).

% trﬁ;%a

New Plant Uptake model for
ionizable compounds 2 x 2 matrix
monovalent acids and bases

l Simulacion
EDARs Alcantarilla Caravaca

La Hoya Puerto Lumbreras N

Molina San Javier

Cabezo Beaza Yecla

Murcia este Cieza

Figura 104. Predicciéon de acumulacion de KTP y NPX en lechugas a partir del modelo de
simulacion NPUM. Fuente: elaboracion propia

Teniendo en cuenta la prediccién del apartado anterior en el que la simulacién con
IBP, KTP y NPX aport6 mayor concentracion de CEs tanto en raices como en hojas en la
variedad Mini Romana, se realiz6 la simulacién de acumulacion de KTP y NPX en los
tejidos de la lechuga en la variedad Mini Romana si fuera cultivada utilizando el efluente

de 10 EDAR representativas de la Region de Murcia.
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6.2.6.1. Prediccion de KTP y NPX en los tejidos vegetales de las lechugas

Los resultados se muestran en los siguientes mapas de prediccion (Figuras 105 -
108) donde se pueden ver las predicciones de concentraciones de KTP y NPX en las 10
EDAR estudiadas de la Region de Murcia.

Como se puede observar en la Figura 105, la simulacién de absorcion de KTP en las
hojas de las lechugas aporté unos valores de KTP en las de EDAR de Alcantarilla, La
Hoya, Murcia Este y Caravaca de 0,30, 0,50, 0,10 y 0,10 ng-g' respectivamente.

En el resto de EDAR, el valor obtenido en la prediccién es de 0 ng g, debido a que
la concentracion detectada en el efluente de estas EDAR estaba por debajo de los limites
de deteccion (<0,012 pug L) y por tanto la concentracion de KTP que se tomo en el valor de

entrada del modelo de prediccidn fue igual a cero.
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Figura 105. Mapa de prediccion de la concentracion de KTP en las hojas de las lechugas en
10 EDAR representativas de la Region de Murcia. Fuente: elaboracion propia

-
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Con respecto a los resultados obtenidos en la prediccién de KTP en las raices
(Figura 106), en las EDAR de Alcantarilla, La Hoya, Murcia Este y Caravaca los valores de
predicciéon aportaron unas concentraciones de 1,90, 3,50, 0,80 y 050 ngg!
respectivamente, superiores a las obtenidas en las hojas para esas EDAR. En el resto de
EDAR, la concentracion detectada en el efluente estaba por debajo de los limites de
deteccion (<0,012 ug L) y por tanto la concentracién de KTP que se tomo en el valor de

entrada del modelo de prediccion fue igual a cero.
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Figura 106. Mapa de prediccion de la concentracion de KTP en las raices de las lechugas
en 10 EDAR representativas de la Regién de Murcia. Fuente: elaboracion propia

Analizando los resultados de la concentraciéon de NPX en las hojas de la lechuga
que resulté de la prediccion con el modelo de simulacién, como se puede observar en el
siguiente mapa de prediccion (Figura 107), el valor obtenido en las EDAR de Alcantarilla,
La Hoya, Cabezo Beaza, Murcia Este y Puerto Lumbreras, resulté unos valores de 0,10,
0,30, 0,30, 0,10 y 1 ng-g" respectivamente. En el resto de EDAR, los valores fueron igual a

cero.
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Figura 107. Mapa de prediccion de la concentracién de NPX en las hojas de las lechugas
en 10 EDAR representativas de la Regién de Murcia. Fuente: elaboracion propia

En los resultados obtenidos de la prediccion de acumulaciéon de NPX en las raices,
se obtuvieron valores mas altos que en las hojas como se pueden observar en el siguiente
mapa de prediccion (Figura 108) con unos valores de de 2,50, 8,50, 8,50, 2,40 y 33,90 ng-g"!
en las EDAR de Alcantarilla, La Hoya, Cabezo Beaza, Murcia Este y Puerto Lumbreras
respectivamente. En el resto de EDAR estudiadas, tal y como se explicd anteriormente el
valor fue igual a cero. De los dos CEs analizados, el NPX obtuvo valores mas altos de
acumulacion en raices que el KTP.

Estos resultados de prediccion confirman lo explicado anteriormente respecto a la
tendencia de estos dos CEs a su acumulacion en hojas y raices dependiendo de las

caracteristicas fisicas quimicas de cada uno.
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Figura 108. Mapa de prediccién de la concentracion de NPX en las raices de las lechugas
en 10 EDAR representativas de la Regién de Murcia. Fuente: elaboracion propia

6.2.6.2. Calculo del Factor de Bioconcentracion (BCF)

Se calculd el Factor de Bioconcentracion (BCF) (Formula 23) partiendo de las

concentraciones predecidas con el modelo de simulacién NPUM, en el cultivo de lechuga

en la hipotesis que fueran regadas con el efluente procedente de las 10 EDAR distribuidas

por la Region de Murcia. Realizando este calculo podemos apreciar la capacidad que tiene

cada CE de acumularse en el tejido vegetal de las lechugas (hojas y raices) después de su

absorcién en el caso que fueran regadas con el efluente de las EDAR estudiadas. En la

siguiente tabla tenemos los factores de bioconcentracion de la KTP y NPX en las hojas en

el cultivo de lechuga de las 10 EDAR estudiadas.
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Tabla 30. Tabla resumen de BCFs en hojas de KTP y NPX

KTP BCF (L kg') NPX BCEF (L kg)

Alcantarilla (AL) 0,03 0,03
La Hoya - Lorca (LH) 0,03 0,02
Molina de Segura (MN) 0,00 0,00
Cabezo Beaza - Cartagena (CB) 0,00 0,02
Murcia Este (ME) 0,02 0,03
Caravaca de la Cruz (CC) 0,06 0,00
Puerto Lumbreras (PL) 0,00 0,02
San Javier (S]) 0,00 0,00
Yecla (Y) 0,00 0,00
Cieza (Ci) 0,00 0,00

En la siguiente tabla muestra los Factores de Bioconcentraciéon de la KTP y NPX en

las raices en el cultivo de lechuga de las 10 EDAR estudiadas.

Tabla 31. Tabla resumen de BCFs en raices de KTP y NPX

KTP BCF (L kg?) NPX BCF (L kg)

Alcantarilla (AL) 0,22 0,69
La Hoya - Lorca (LH) 0,19 0,70
Molina de Segura (MN) 0,00 0,00
Cabezo Beaza - Cartagena (CB) 0,00 0,65
Murcia Este (ME) 0,18 0,80
Caravaca de la Cruz (CC) 0,32 0,00
Puerto Lumbreras (PL) 0,00 0,70
San Javier (5]) 0,00 0,00
Yecla (Y) 0,00 0,00
Cieza (Ci) 0,00 0,00

Tal y como se puede ver en las dos tablas (Tabla 30 y 31), en el KTP y NPX los
valores de calculados de BCF fueron mas altos en las raices que en las hojas. Los valores
obtenidos de BCF del KTP y NPX fueron cercanos a cero en las EDAR de Alcantarilla, La

Hoya, Murcia Este y Caravaca. Por el contrario, en el caso de las raices se obtuvieron
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valores mas altos de BCF, que indican que el KTP y NPX tienen mayor tendencia a

acumularse en las raices de las lechugas.

6.2.6.3. Relacion de la concentracion Hoja/Raiz (Choja/ Craiz)

Se calcul6 la relacion de concentracion hoja / raiz (Choja / Craiz) (Férmula 24) para
evaluar el potencial de translocacién de los dos CEs estudiados a las raices y hojas de las
lechugas con los datos obtenidos seguin la prediccion del modelo de simulacion NPUM en
el cultivo de lechuga en las EDAR distribuidas por la Regién de Murcia. Como se puede
observar en la Figura 109, en el KTP la relacion Choja / Craiz fue menor que 0,20 en las EDAR
de Alcantarilla, La Hoya, Murcia Este y Caravaca excepto en el resto de EDAR que fueron
igual a cero. Los valores mostrados en las EDAR fueron muy homogéneos. En el caso del
NPX, las relaciones Choja / Craiz mostraron valores cercanos a cero en las EDAR de
Alcantarilla, La Hoya, Cabezo Beaza, Murcia Este y Puerto Lumbreras. En el resto de
EDAR su valor fue igual a cero. La relacién menor que uno, nos indica una translocacién
limitada del KTP y NPX de la raiz a la hoja y se considera un proceso pasivo que depende

de las propiedades fisicoquimicas de cada CE (Simonich y Hites, 1995).
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Figura 109. Grafica comparativa de las relaciones de concentracidon de hoja / raiz en KTP y
NPX (Croja / Craiz) obtenidas con los resultados del modelo de simulacién NPUM en las 10
EDAR estudiadas de la Regién de Murcia. Fuente: elaboracion propia
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6.2.6.4. Calculo del riesgo de consumo de lechugas para la salud humana

Una vez realizada la predicciéon de acumulacion de KTP y NPX en las hojas y raices
de lechuga con el modelo de simulacion NPUM, se calcul6 si la acumulacion de KTP y
NPX en las partes comestibles de las lechugas constituye un riesgo potencial para la salud
humana debido a su incorporacion a la cadena alimentaria en la hipdtesis que se
aprovecharan los efluentes de las EDAR estudiadas para el riego del cultivo de lechuga.

El calculo se realizo siguiendo el método descrito en Hyland et al. (2015), en el cual
la ingesta diaria humana de cada medicamento para cada variedad de lechuga se estimd
multiplicando la concentraciéon calculada para la porcion comestible (ng g') por el
consumo medio de lechuga. (9,00 g d! para mujeres comprendidas entre 14 y 75 afios con
un peso corporal de 67,30 kg (Legind y Trapp, 2009). En las siguientes tablas (Tabla 32 y

33) se puede observar el consumo diario estimado de KTP por EDAR.

Tabla 32. Tabla de la ingestién estimada de KTP en el consumo de lechugas teniendo en

cuenta el aprovechamiento del efluente en las EDAR estudiadas

Cantidad Cor}sgmo Consumo
. . diario R
., ., diaria de . diario

Concentracion Concentracion KTP estimado de aceptable

EDAR de KTP en de KTP en . KTP (ng-kg?, P
raices (ng-g?) hojas (ng-g?) consumida mujeres de KTP
en lechuga ! (ng-kgd-
(n ) a PeSO 1)a,b
& 67,30kg) 2
Alcantarilla (AL) 1,90 0,30 2,70 0,04 600,00
La Hoya - Lorca (LH) 3,50 0,50 4,50 0,06 600,00
Molina de Segura (MN) 0 0 0 0 600,00
Cabezo Beaza - 0 0 0 0 600,00
Cartagena (CB)

Murcia Este (ME) 0,80 0,10 0,90 0,01 600,00
Caravaca de la Cruz (CC) 0,50 0,10 0,90 0,01 600,00
Puerto Lumbreras (PL) 0 0 0 0 600,00
San Javier (SJ) 0 0 0 0 600,00
Yecla (Y) 0 0 0 0 600,00
Cieza (Ci) 0 0 0 0 600,00

2 Calculado con la parte comestible de las lechugas
b Prosser y Sibley, 2015
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Tabla 33. Tabla de la ingestion estimada de NPX en el consumo de lechugas teniendo en

cuenta el aprovechamiento del efluente en las EDAR estudiadas

Cantidad C01.1511m0 Consumo
. . diario o
., ., diaria de . diario
Concentracion Concentracion NPX estimado de aceptable
EDAR deNPXen  de NPXen .. NPX(ngkg!, °oF

raices (ng-g'!) hojas (ng-g) consumida mujeres de NPX

&8 ) &8 en lechuga J ’ (ng-kg'-d-

(ng) 2 peso 1)a,b
& 67,30kg) *
Alcantarilla (AL) 2,50 0,10 0,90 0,01 570.000,00
La Hoya - Lorca (LH) 8,50 0,30 2,70 0,04 570.000,00
Molina de Segura (MN) 0 0 0 0 570.000,00
Cabezo Beaza - 8,50 0,30 2,70 0,04 570.000,00
Cartagena (CB)

Murcia Este (ME) 2,40 0,10 0,90 0,01 570.000,00
Caravaca de la Cruz (CC) 0 0 0 0 570.000,00
Puerto Lumbreras (PL) 33,90 1,00 9,00 0,13 570.000,00
San Javier (SJ) 0 0 0 0 570.000,00
Yecla (Y) 0 0 0 0 570.000,00
Cieza (Ci) 0 0 0 0 570.000,00

2 Calculado con la parte comestible de las lechugas
bBruce et al., 2010

Tomando en consideracién las ingestas diarias aceptables para KTP y NPX (Bruce
et al., 2010; Prosser y Sibley, 2015), que indican la cantidad maxima de CE que una
persona puede ingerir por dia, se han calculado las cantidades estimadas de CE ingeridas
por dia y se ha obtenido que en el caso del KTP y NPX, la cantidad diaria estimada
ingerida es practicamente cero si se consumieran las hojas de lechuga (Tabla 32 y 33) en la
hipotesis que se regaran con los efluentes de las EDAR estudiadas. Por este motivo,
podriamos aprovechar los efluentes de las EDAR como agua de riego para el cultivo de
las lechugas sin que esta practica suponga riesgo alguno para la salud humana al

incorporar dichos CEs en la cadena alimentaria consumiendo dichas lechugas.
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VII CONCLUSIONES

Los experimentos y estudios realizados en la presente Tesis Doctoral han llevado a

las siguientes conclusiones:

ii.

En el primer experimento realizado con cinco cultivos horticolas (lechuga,
perejil, col, brécoli y calabacin) regados con agua procedente de la EDAR
Roldan, Lo Ferro y Balsicas con una concentracion en el efluente de 10,11
ng 11 de CBZ, 6,64 ng 1! de DCF, 1,80 ng 1 de IBP, 18,97 ng 1" de KTP y
11,53 ng 1 de NPX, tan solo se encontr6 IBP en las hojas de lechuga Mini
Romana variedad Jabera a una concentracion 15,40 + 0,32 ng g'. En los
demas cultivos que fueron regados con el agua procedente del efluente de
la EDAR no se detectd ningtin CE. En la evaluacion de los posibles riesgos
potenciales para el ser humano que suponia el consumo de lechugas, los
calculos realizados no indicaron ningun riesgo para el ser humano al
consumir lechugas con esta concentracion de IBP en la parte comestible de
las mismas.

En el segundo experimento realizado con tres variedades de lechuga
(Lechuga Iceberg var. Gitana, lechuga Mini Romana var. Jabera y lechuga
Hoja de Roble var. Kiprien), regadas con agua mezclada con CBZ y DCF a
diferentes concentraciones (30, 60, 120 y 210 ug L), se detecté CBZ y DCF
en hojas y raices en las tres variedades de lechuga estudiadas. En las hojas
de la variedad Mini Romana, se encontraron las concentraciones mas altas
de CBZ y DCF. La concentracion de CEs detectada en las hojas sigui6 la
siguiente secuencia CBZ>DCF y en cuanto la concentracion detectada en
raices respondid a la secuencia DCF>CBZ. Esta tendencia de mayor
acumulacién de la CBZ en hojas y del DCF en raices, responde a factores
como la evapotranspiracion de los compuestos, las propiedades
fisicoquimicas de los mismos y la retencion del suelo. Los consumos diarios
estimados de CBZ (194,84 ng-kg") y DCF (11,00 ng-kg') estan por debajo
del consumo diario aceptable (CBZ: 340,00 ng-kg'-d-'; DCF: 67.000,00 ng-kg-
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iii.

iv.

.d1) y no representan ningin riesgo para la salud humana a la
concentracion de CE mezclada con agua mas alta (210 pg L1).

La comparativa entre los resultados del segundo experimento y la
prediccion de absorcion de CBZ y DCF realizada con los dos modelos de
simulacién SEI y NPUM, mostraron una buena prediccion de la absorcién
de CEs en hojas y raices en las tres variedades de lechugas estudiadas con
un R? en el caso de la absorcion de CBZ en hojas y raices superior al 92%
con el modelo de simulacion NPUM y un R? superior al 97% con el modelo
de simulacion SEI. Con respecto a la absorcién de DCF con el modelo de
simulacion NPUM mostré un buen ajuste con un valor del 86% en hojas y
un valor del 94% en las raices, mientras que el modelo de simulacion SEI
mostré un R? superior al 97% en hojas y raices. Los dos modelos de
simulacion mostraron una buena relacion lineal entre ellos con un R? del
94% y 93% en la prediccion de absorcion CBZ y DCF en hojas y raices
respectivamente.

Los resultados de prediccion de absorcion de CBZ y DCF en la lechuga
Mini Romana var. Jabera realizados con el modelo de simulaciéon SEI en 10
EDAR representativas de la Region de Murcia, aportaron una
concentracion de CBZ en hojas en la secuencia siguiente en las EDAR:
PL>AL>LH>Y>ME>CC>S]>CB y una concentracion en raices en las EDAR
en la secuencia: PL>AL>LH>Y>ME>CC>S]>CB. Con respecto a la prediccién
de la concentracién de DCF en las hojas de la lechuga, el valor en todas las
EDAR fue igual a cero y una concentracion en raices en las EDAR en la
secuencia siguiente: LH>AL>ME. Los consumos diarios estimados (ng-kg")
de CBZ y DCF estan muy por debajo del consumo diario aceptable (ng-kg-
1.d1) en todas las lechugas que aprovecharan el efluente de las EDAR como
agua de riego, no representando ningtn riesgo para la salud humana.

En el modelo de simulacion NPUM, los resultados de prediccion de
absorcién de CBZ y DCF en la lechuga Mini Romana var. Jabera realizados
en las EDAR estudiadas de la Region de Murcia, aportaron una
concentracion de CBZ en hojas en la secuencia siguiente en las EDAR:
PL>AL>LH>Y>CC>ME>S]>CB y una concentracion en raices en las EDAR
en la secuencia: PL>AL>LH>Y>CC>ME>S]>CB. Con respecto a la prediccién

de la concentracién de DCF en las hojas de la lechuga, el valor obtenido fue
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Vi.

Vii.

cercano a cero en las EDAR en una secuencia: ME>AL=LH y una
concentracion en raices en las EDAR en la secuencia siguiente: ME>LH>AL.
Los consumos diarios estimados (ng-kg') de CBZ y DCF estan muy por
debajo del consumo diario aceptable (ng-kg?-d') en todas las lechugas que
aprovecharan el efluente de las EDAR como agua de riego, no
representando ningun riesgo para la salud humana. Comparando los
resultados de prediccion en las EDAR estudiadas en los dos modelos de
simulacidn, los valores de concentracién fueron mas altos en el modelo SEI
que en el modelo NPUM en todos los casos.

Los resultados de prediccion de absorcion de IBP, KTP y NPX mezclada
con el agua de riego a diferentes concentraciones realizados con el modelo
de simulacion NPUM en las tres variedades de lechuga a diferentes
concentraciones (30, 60, 120 y 210 pg L), confirmaron concentracién de
IBP, KTP y NPX en hojas y raices en las tres variedades de lechuga
estudiadas. En las hojas y raices de la variedad Mini Romana, se
encontraron las concentraciones mas altas de los CEs estudiados. Las
concentraciones de IBP, KTP y NPX fueron mas altas en raices que en hojas
y los consumos diarios estimados de IBP, KTP y NPX (ng-kg") estan por
debajo del consumo diario aceptable (ng-kg'-d') y no representan ningin
riesgo para la salud humana a la concentracion de CE simulada mas alta
(210 pg LY.

Los resultados de prediccion de absorcion de KTP y NPX en la lechuga
Mini Romana var. Jabera realizados con el modelo de simulacion NPUM en
10 EDAR estudiadas de la Region de Murcia, aportaron una concentracién
de KTP cercana a cero en hojas en la siguiente secuencia de las EDAR:
LH>AL>ME=CC y una concentracién en raices en las EDAR en la secuencia:
LH>AL>ME>CC. Con respecto a la prediccion de la concentracion de NPX
en las hojas de la lechuga, el valor obtenido fue cercano a cero en las EDAR
en una secuencia: PL>LH=CB>AL y una concentracién en raices en las
EDAR en la secuencia siguiente: PL>LH=CB>AL>ME. Los consumos diarios
estimados (ng-kg?) de KTP y NPX estan muy por debajo del consumo
diario aceptable (ng-kg'-d') en todas las lechugas que aprovecharan el
efluente de las EDAR como agua de riego, no representando ningun riesgo

para la salud humana.
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viii.

Los experimentos y las simulaciones realizadas confirman que el
aprovechamiento de los efluentes de las EDAR a las concentraciones
estudiadas como agua de riego para el cultivo de horticolas, es una
alternativa viable sin que esta practica suponga riesgo alguno para la salud
humana al incorporar dichos CEs en la cadena alimentaria consumiendo

dichos cultivos.
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VIII -LIMITACIONES Y FUTURAS LINEAS DE INVESTIGACION

Con esta tesis se ha realizado una primera aproximacion a la presencia y la
acumulacién de CEs en los cultivos horticolas que son regados con el agua procedente de
las EDAR en la Regiéon de Murcia. De igual modo, se ha realizado una simulacién de
prediccion de acumulacion de CEs en el cultivo de lechuga utilizando dos herramientas
de modelizacién tomando como principal dato de entrada las concentraciones de CEs en
el agua de riego se puede obtener el resultado de la acumulacién de los CEs en las
diferentes partes de la planta, lo que supone un ahorro de costes de personal en toma de
muestras, analiticas, laboratorio, ...

Las principales lineas de investigacién propuestas serian las siguientes:

- Realizacién de experimentos en campo de absorcién de diferentes CEs a los
propuestos en esta tesis.

- Experimentacion con cultivos horticolas diferentes a los estudiados en esta Tesis
Doctoral.

- Calibraciéon de las dos herramientas de modelizacion con otros CEs y en otros
cultivos horticolas.

- Seguir profundizando e investigando en el estado del arte de la modelizacion de
captacion de CEs con la finalidad de calibrar y ajustar con mayor exactitud los
resultados de absorcién con los parametros de entrada propios de cada modelo.

- Evaluar los modelos validados obtenidos en zonas distintas de la Region de
Murcia con diferentes condiciones climaticas a las analizadas en el objeto de la
tesis.

- Investigar y experimentar con otros modelos cuya simulacion presenten
resultados de absorcion y de esta manera poder comparar los resultados en
diferentes entornos.

- Analizar los resultados en los influentes y los efluentes de las EDAR de otras

zonas de la Region de Murcia y asi poder comparar las CEs obtenidas.
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- Obtener con los efluentes de las EDAR de otras zonas de la Region de Murcia,
mapas de prediccion de absorcion de CEs en cultivos horticolas comparando su
acumulacién y concentracion en tejidos vegetales por zonas geograficas.

- Realizar experimentos en diferentes variedades de plantas que no se utilicen para
consumo humano y asi poder valorar su potencial de absorciéon de CEs para
posibles usos como plantas regeneradoras de suelos contaminados al absorber
y acumular dichos CEs.

- Utilizar en los experimentos en campo sustratos diferentes al empleado en los
experimentos realizados en esta tesis para profundizar en su influencia en la

adsorcion de coloides y retencion de CEs.
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X-ANEXOS

ANEXO I: DATOS DEL PRIMER EXPERIMENTO.

Tabla S1.

Analisis de nutrientes del agua de riego procedente de la EDAR (febrero 2016).

Parametro / Nutriente

Analisis del agua de riego

pH

Conductividad (dS-m™)

Na*
K
Ca?
Mg?
NHq4*
Cr
SO4*
HCOs
NOs
POs

7,75
1,32
mg-L1
169,78
28,05
58,43
20,14
13,58
203,30
128,29
288,48
9,53
1,27

Tabla S2.

Tabla con el porcentaje de peso fresco de los vegetales estudiados en los diferentes estados

de crecimiento.

23/02/16  01/03/16 10/03/16 16/03/16 21/03/16
Brocoli var. Parthenon 94,21+0,17 9255+1,58 96,17 +0,52 95,68 +0,16 95,80+0,17
Lechuga Mini Romana var. Jabera 95,27 +0,45 93,74+0,28 94,44 +1,25 95,70 + 0,95 95,40 + 0,99
Calabacin var. Black Star ® 95,23+0,44 92,35+0,08 94,77 +0,45 95,09 +0,18 94,89 + 0,15
Perejil var. Parsley 90,21+1,19 86,73+0,14 88,15+0,26 86,60 £ 0,79 86,06 + 0,08
Col Picuda var. Duchy 90,89 +0,38 86,35+1,48 93,13+0,37 91,95+ 0,42 91,80 0,27
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Tabla S3.
Limites de deteccion y cuantificacion de los CEs estudiados en la EDAR.

CE LOD (ngL?) LOQ (ng LY
CBZ 1 4
DCF 10 80
IBP 60 400
KTP 20 30
NPX 30 200
Tabla S4.

Limites de detecciéon y cuantificacion de los CEs en hojas y raices de los vegetales
estudiados.

CE Tejido vegetal 2 LOD (ng L) LOQ (ng L)
CBZ Raices 0,05 8,02
Hojas 0,10 9,01
DCF Raices 0,78 7,78
Hojas 0,91 5,98
IBP Raices 1,89 4,08
Hojas 1,94 5,02
KTP Raices 0,05 1,22
Hojas 0,09 0,91
NPX Raices 1,19 4,27
Hojas 1,25 5,90

a Peso seco.
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ANEXO II: DATOS DEL SEGUNDO EXPERIMENTO.

Tabla S5.
Analisis de nutrientes del agua de riego procedente de la EDAR (agosto 2016).

Parametro / Nutriente Analisis del agua de riego
pH 7,56
Conductividad (dS-m™) 1,25
mg-L1
Na* 215,36
K+ 33,61
Ca? 46,71
Mg 15,01
NH4* 5,72
Cr 252,22
SO4* 75,93
HCOs 258,24
NO= 7,20
PO 3,31

Tabla Se.

Tabla con el porcentaje de peso fresco de las tres variedades de lechugas estudiadas en los
diferentes estados de crecimiento.

03/08/16 11/08/16 19/08/16 23/08/16
Lechuga Iceberg var. Gitana? 90,69 +0,57 91,32+0,41 89,35+0,19 89,55 +0,79
Lechuga Mini Romana var. Jabera 92,48 +0,78 95,08+0,41 94,10+0,47 93,01 +£0,38

Lechuga Hoja de Roble var. Kiprien® 88,70+3,66 94,13+0,35 93,89+0,37 93,39 +0,24
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Tabla S7.

Tabla con los coeficientes de regresion lineal entre la dosis aplicada de CEs y la

concentracion encontrada en el tejido vegetal de cada variedad de lechuga.

Variedad de lechuga Tejido vegetal CE Coeficientes R? p-valor
Lechuga Iceberg Raices
CBZ 3,501 0,987 2,00E-04
DCF 2,307 0,980 9,76E-05
Hojas
CBZ 6,258 0,982 6,00E-04
DCF 0,380 0,975 0,001
Lechuga Mini Romana Raices
CBZ 2,930 0,954 0,002
DCF 2,340 0,987 3,00E-05
Hojas
CBZ 6,842 0,980 7,00E-04
DCF 0,424 0,965 0,001
Lechuga Hoja de Roble Raices
CBZ 2,936 0,974 0,001
DCF 2,284 0,985 8,65E-05
Hojas
CBZ 6,409 0,980 3,95E-06
DCF 0,394 0,975 0,001
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Tabla S8.

Tabla con los resultados de los valores medios y el error estandar en el segundo

experimento en los tejidos vegetales en las tres variedades de lechuga.

Concentracion de CBZ (ng g) en lechuga

Concentracion de CBZ (ug L) 30 60 120 210
Iceberg

Raices 145,50 £0,32 267,57 +7,28 465,50+19,16 750,67 +24,26

Hojas 286,50 +8,37 520,47 +24,98 870,40 +27,60 1350,37+ 33,20
Mini-Romana

Raices 168,27+6,14 275,80+ 5,60  452,73+11,52 640,23+ 18,55

Hojas 352,67+ 10,57 495,33+17,70 990,60+ 37,84  1456,60+ 63,60
Hoja de Roble

Raices 169,67+ 5,62  256,63+9,86  410,57+11,51 650,50+ 21,91

Hojas 215,23+ 8,00 412,10+16,19 790,20+ 24,33 1355,30+ 41,94

Concentracion de DCF (ng g) en lechuga
Concentracion de DCF (ug L) 30 60 120 210
Iceberg

Raices 95,50+534 168,57 +8,81 29547+1345 496,40+ 26,40

Hojas 0 14,40 £ 1,79 40,57 +2,70 75,73 + 3,80
Mini-Romana

Raices 92,90+576  14520+598 290,30 +14,06 501,40 +18,11

Hojas 0 18,60 + 1,00 52,13 +1,94 82,10 + 4,23
Hoja de Roble

Raices 98,40+ 6,15 156,87+9,17 295,63+1297 490,47 +27,42

Hojas 0 21,60+ 1,73 45,00 +2,23 78,07 + 2,81
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Tabla S9.
Tabla con los factores de bioconcentracion (BCFs) en el segundo experimento en los
tejidos vegetales en las tres variedades de lechuga.

CBZ BCF (L kg) DCF BCF (L kg)
Concentracion de CE (ug L) 30 60 120 210 30 60 120 210
Lechuga Iceberg

Raices 037 0,34 030 0,27 024 022 019 0,18
Hojas 0,73 0,67 056 049 0 002 003 0,03

Lechuga Mini-Romana
Raices 043 035 029 023 024 019 019 0,18
Hojas 083 063 063 053 0 002 003 0,03

Lechuga Hoja de Roble
Raices 043 033 026 024 025 020 019 0,18
Hojas 0,55 0,53 0,51 050 0 003 003 0,03

Tabla S10.

Tabla con la concentracion de CEs retenidos en el sustrato de fibra de coco.

Concentracion de CE retenido en el sustrato (ng g7)

Concentracion en agua (ug L) 30 60 120 210
Iceberg CBz 85,25 215,40 342,30 550,50
Mini-Romana CBZ 68,45 189,40 280,75 475,60
Hoja de Roble CBz 110,30 287,00 410,55 670,40
Iceberg DCF 35,20 98,65 210,80 325,00
Mini-Romana DCF 45,30 135,70 295,70 425,55
Hoja de Roble DCF 48,60 115,80 256,45 458,30
Mini-Romana IBP 20,05 45,10 85,02 127,42
Mini-Romana KTP 17,65 48,36 83,55 145,20

Mini-Romana NPX 12,54 28,92 47,44 95,62
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ANEXO III: LISTADOS DE CALCULO DEL MODELO DE SIMULACION NPUM.

CBZ en agua de riego a una concentracion de 30 pg/l.

Lechuga Iceberg var. Gitana.
119,5

C Roots
C Leaves 230,7
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 30

85

Concentration at coconut fibre

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 2,39E-02

C leaf 4,61E-01
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 85
Concentration in irrigation water 0,03
Concentration at coconut fibre 0,085
Kd 2,8
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 2,43E-03

mg/kg

fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 60 ug/l.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 192,3

C Leaves 371,1
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 215

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,85E-02
C leaf 7,42E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02
Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09
Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 215
Concentration in irrigation water 0,06
Concentration at coconut fibre 0,215
Kd 3,6
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 3,91E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water



CAPITULO X: ANEXOS

253

CBZ en agua de riego a una concentracion de 120 ug/1.

Lechuga Iceberg var. Gitana.

475,5

C Roots
C Leaves 917,8
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 120

342

Concentration at coconut fibre

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root
C leaf

Calculations

Roots k growth + k metab
Loss to air (fn only)
Leaves all loss
Partition coefficients
Root

KRW (vac+cyt only) L/L
KXyW xylem to water L/L
Kxy/root kg/L

K Root to xylem L/kg

K LW L/L

Phloem to xylem

KPhXy L/L

fn in cytosol, leaves

Permeability related to water (max same)

P water m/s

Calculation of concentration in pot
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre

Kd

volume water per pot

weight coconut fibre per pot

Cw in the pot with cocosfibres

9,51E-02
1,84E-01

0,270
1,76E-06
1,23E-01

1,57E+01

0,993
6,34E-02
1,58E+01

1,57E+01

8,18E-01
6,38E-02

2,20E-09

120

342

0,12
0,342
2,9

0,5

2,0
9,68E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 210 pg/1.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 899,1

C Leaves 1735,5
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 550

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,80E-01
C leaf 3,47E-01
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02
Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09
Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 550
Concentration in irrigation water 0,21
Concentration at coconut fibre 0,55
Kd 2,6
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,83E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 30 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 146,4

C Leaves 282,6
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 68

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 2,93E-02
C leaf 5,65E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02
Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09
Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 68
Concentration in irrigation water 0,03
Concentration at coconut fibre 0,068
Kd 2,3
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 2,98E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 60 ug/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 216,8

C Leaves 418 ,4
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 189

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 4,34E-02
C leaf 8,37E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02
Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09
Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 189
Concentration in irrigation water 0,06
Concentration at coconut fibre 0,189
Kd 3,2
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 4,41E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 120 ug/1.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 570,6
C Leaves 1101,4
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 120

280

Concentration at coconut fibre

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,14E-01
C leaf 2,20E-01
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02
Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09
Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 280
Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,28
Kd 2,3
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,16E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 210 pg/1.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 1027,0

C Leaves 1982,3
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 475

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 2,05E-01
C leaf 3,96E-01
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02
Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09
Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 475
Concentration in irrigation water 0,21
Concentration at coconut fibre 0,475
Kd 2,3
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 2,09E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 30 pg/l.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 94,1

C Leaves 181,6
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 110

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,88E-02
C leaf 3,63E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02
Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09
Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 110
Concentration in irrigation water 0,03
Concentration at coconut fibre 0,11
Kd 3,7
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,91E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 60 ug/l.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 146,4

C Leaves 282,6
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 287

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 2,93E-02
C leaf 5,65E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02
Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09
Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 287
Concentration in irrigation water 0,06
Concentration at coconut fibre 0,287
Kd 4,8
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 2,98E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 120 ug/1.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 402,0

C Leaves 776,0
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 410

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 8,04E-02
C leaf 1,55E-01
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02
Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09
Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 410
Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,41
Kd 3,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 8,18E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 210 pg/1.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 749,8

C Leaves 1447,3
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 670

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,50E-01
C leaf 2,89E-01
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02
Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09
Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 670
Concentration in irrigation water 0,21
Concentration at coconut fibre 0,67
Kd 3,2
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,53E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 30 pg/l.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 128,1

C Leaves 12,8
Chemical input data Diclofenac
log Kow 4,5
Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 35

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 2,56E-02
C leaf 2,56E-03
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 4,57E-12
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 5,31E+01
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 2,77E-03
K Root to xylem L/kg 3,61E+02
K LW L/L 5,31E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 2,88E-06

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 35
Concentration in irrigation water 0,03
Concentration at coconut fibre 0,035
Kd 1,2
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 5,29E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 60 pg/l.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 192,7

C Leaves 19,3
Chemical input data Diclofenac
log Kow 4,5
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 98

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,85E-02
C leaf 3,86E-03
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 4,57E-12
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 5,31E+01
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 2,77E-03
K Root to xylem L/kg 3,61E+02
K LW L/L 5,31E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 2,88E-06

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 98
Concentration in irrigation water 0,06
Concentration at coconut fibre 0,098
Kd 1,6
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 7,96E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L
mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 120 pg/l.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 362,9

C Leaves 36,3
Chemical input data Diclofenac
log Kow 4,5
Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 210

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 7,26E-02
C leaf 7,27E-03
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 4,57E-12
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 5,31E+01
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 2,77E-03
K Root to xylem L/kg 3,61E+02
K LW L/L 5,31E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 2,88E-06

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 210
Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,21
Kd 1,8
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,50E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 210 pg/l.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 706,6 ng/g dw

C Leaves 70,7 ng/g dw
Chemical input data Diclofenac

log Kow 4,5 of neutral
Concentration in irrigation water 210 microg/L
Concentration at coconut fibre 325 ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,41E-01 mg/kg
C leaf 1,41E-02 fresh weight
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270 1/d
Loss to air (fn only) 4,57E-12 1/d
Leaves all loss 1,23E-01 1/d
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 5,31E+01

KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 2,77E-03

K Root to xylem L/kg 3,61E+02

K LW L/L 5,31E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01

fn in cytosol, leaves 2,88E-06

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 210 microg/L
Concentration at coconut fibre 325 ng/g
Concentration in irrigation water 0,21 mg/L
Concentration at coconut fibre 0,325 mg/kg

Kd 1,5 L/kg
volume water per pot 0,5 L

weight coconut fibre per pot 2,0 kg

Cw in the pot with cocosfibres 2,92E-02 mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 30 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 103,7 ng/g dw

C Leaves 10,4 ng/g dw
Chemical input data Diclofenac

log Kow 4,5 of neutral
Concentration in irrigation water 30 microg/L
Concentration at coconut fibre 45 ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 2,07E-02 mg/kg
C leaf 2,08E-03 fresh weight
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170 1/d
Loss to air (fn only) 4,57E-12 1/d
Leaves all loss 1,23E-01 1/d
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 5,31E+01

KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 2,77E-03

K Root to xylem L/kg 3,61E+02

K LW L/L 5,31E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01

fn in cytosol, leaves 2,88E-06

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 30 microg/L
Concentration at coconut fibre 45 ng/g
Concentration in irrigation water 0,03 mg/L
Concentration at coconut fibre 0,045 mg/kg

Kd 1,5 L/kg
volume water per pot 0,5 L

weight coconut fibre per pot 2,0 kg

Cw in the pot with cocosfibres 4,29E-03 mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 60 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 145,2

C Leaves 14,5
Chemical input data Diclofenac
log Kow 4,5
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 135

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 2,90E-02
C leaf 2,91E-03
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 4,57E-12
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 5,31E+01
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 2,77E-03
K Root to xylem L/kg 3,61E+02
K LW L/L 5,31E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 2,88E-06

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 135
Concentration in irrigation water 0,06
Concentration at coconut fibre 0,135
Kd 2,3
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 6,00E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 120 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 268,0

C Leaves 26,8
Chemical input data Diclofenac
log Kow 4,5
Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 295

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 5,36E-02
C leaf 5,37E-03
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 4,57E-12
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 5,31E+01
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 2,77E-03
K Root to xylem L/kg 3,61E+02
K LW L/L 5,31E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 2,88E-06

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 295
Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,295
Kd 2,5
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,11E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 210 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 558,6

C Leaves 55,9
Chemical input data Diclofenac
log Kow 4,5
Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 425

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,12E-01
C leaf 1,12E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 4,57E-12
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 5,31E+01
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 2,77E-03
K Root to xylem L/kg 3,61E+02
K LW L/L 5,31E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 2,88E-06

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 425
Concentration in irrigation water 0,21
Concentration at coconut fibre 0,425
Kd 2,0
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 2,31E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 30 pg/l.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 98,1

C Leaves 9,8
Chemical input data Diclofenac
log Kow 4,5
Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 48

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,96E-02
C leaf 1,96E-03
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 4,57E-12
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 5,31E+01
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 2,77E-03
K Root to xylem L/kg 3,61E+02
K LW L/L 5,31E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 2,88E-06

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 48
Concentration in irrigation water 0,03
Concentration at coconut fibre 0,048
Kd 1,6
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 4,05E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 60 pg/l.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 167,5

C Leaves 16,8
Chemical input data Diclofenac
log Kow 4,5
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 115

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,35E-02
C leaf 3,35E-03
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 4,57E-12
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 5,31E+01
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 2,77E-03
K Root to xylem L/kg 3,61E+02
K LW L/L 5,31E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 2,88E-06

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 115
Concentration in irrigation water 0,06
Concentration at coconut fibre 0,115
Kd 1,9
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 6,92E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 120 pg/l.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 304,5

C Leaves 30,5
Chemical input data Diclofenac
log Kow 4,5
Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 256

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 6,09E-02
C leaf 6,10E-03
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 4,57E-12
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 5,31E+01
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 2,77E-03
K Root to xylem L/kg 3,61E+02
K LW L/L 5,31E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 2,88E-06

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 256
Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,256
Kd 2,1
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,26E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 210 pg/l.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 522,5

C Leaves 52,3
Chemical input data Diclofenac
log Kow 4,5
Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 458

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,05E-01
C leaf 1,05E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 4,57E-12
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 5,31E+01
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 2,77E-03
K Root to xylem L/kg 3,61E+02
K LW L/L 5,31E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 2,88E-06

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 458
Concentration in irrigation water 0,21
Concentration at coconut fibre 0,458
Kd 2,2
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 2,16E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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IBP en agua de riego a una concentracion de 30 pg/l.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 81,60

C Leaves 3,40
Chemical input data Ibuprofen
log Kow 3,5
Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 20,05

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,21E-02
C leaf 3,18E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 7,29E-05
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 2,07E+00
KXyW xylem to water L/L 0,155
Kxy/root kg/L 7,49E-02
K Root to xylem L/kg 1,34E+01
K LW L/L 2,07E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,10E-01
fn in cytosol, leaves 5,67E-05

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 20,05
Concentration in irrigation water 0,03
Concentration at coconut fibre 0,02005
Kd 0,7
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 8,17E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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IBP en agua de riego a una concentracion de 60 pug/l.

Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 149,60

C Leaves 6,20
Chemical input data Ibuprofen
log Kow 3,5
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 45,1

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root
C leaf

Calculations

Roots k growth + k metab
Loss to air (fn only)
Leaves all loss
Partition coefficients
Root

KRW (vac+cyt only) L/L
KXyW xylem to water L/L
Kxy/root kg/L

K Root to xylem L/kg

K LW L/L

Phloem to xylem

KPhXy L/L

fn in cytosol, leaves

Permeability related to water (max same)

P water m/s

Calculation of concentration in pot
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre

Kd

volume water per pot

weight coconut fibre per pot

Cw in the pot with cocosfibres

2,22E-02
5,83E-02

0,270
7,29E-05
1,23E-01

2,07E+00

0,155
7,49E-02
1,34E+01

2,07E+400

1,10E-01
5,67E-05

2,20E-09

60

45,1
0,06
0,0451
0,8

0,5

2,0
1,50E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water



CAPITULO X: ANEXOS

277

IBP en agua de riego a una concentracion de 120 ug/1.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 312,70

C Leaves 12,90
Chemical input data Ibuprofen
log Kow 3,5
Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 85,02

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 4,64E-02
C leaf 1,22E-01
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 7,29E-05
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 2,07E+00
KXyW xylem to water L/L 0,155
Kxy/root kg/L 7,49E-02
K Root to xylem L/kg 1,34E+01
K LW L/L 2,07E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,10E-01
fn in cytosol, leaves 5,67E-05

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 85,02
Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,08502
Kd 0,7
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 3,13E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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IBP en agua de riego a una concentracion de 210 ug/1.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 612,30

C Leaves 25,20
Chemical input data Ibuprofen
log Kow 3,5
Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 127,42

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 9,08E-02
C leaf 2,39E-01
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 7,29E-05
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 2,07E+00
KXyW xylem to water L/L 0,155
Kxy/root kg/L 7,49E-02
K Root to xylem L/kg 1,34E+01
K LW L/L 2,07E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,10E-01
fn in cytosol, leaves 5,67E-05

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 127,42
Concentration in irrigation water 0,21
Concentration at coconut fibre 0,12742
Kd 0,6
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 6,13E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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IBP en agua de riego a una concentracion de 30 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 101,80

C Leaves 4,10
Chemical input data Ibuprofen
log Kow 3,5
Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 20,05

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,21E-02
C leaf 3,18E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 7,29E-05
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 2,07E+00
KXyW xylem to water L/L 0,155
Kxy/root kg/L 7,49E-02
K Root to xylem L/kg 1,34E+01
K LW L/L 2,07E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,10E-01
fn in cytosol, leaves 5,67E-05

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 20,05
Concentration in irrigation water 0,03
Concentration at coconut fibre 0,02005
Kd 0,7
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 8,17E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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IBP en agua de riego a una concentracion de 60 pug/l.

Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 186,70

C Leaves 7,50
Chemical input data Ibuprofen
log Kow 3,5
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 45,1

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root
C leaf

Calculations

Roots k growth + k metab
Loss to air (fn only)
Leaves all loss
Partition coefficients
Root

KRW (vac+cyt only) L/L
KXyW xylem to water L/L
Kxy/root kg/L

K Root to xylem L/kg

K LW L/L

Phloem to xylem

KPhXy L/L

fn in cytosol, leaves

Permeability related to water (max same)

P water m/s

Calculation of concentration in pot
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre

Kd

volume water per pot

weight coconut fibre per pot

Cw in the pot with cocosfibres

2,22E-02
5,83E-02

0,170
7,29E-05
1,23E-01

2,07E+00

0,155
7,49E-02
1,34E+01

2,07E+400

1,10E-01
5,67E-05

2,20E-09

60

45,1
0,06
0,0451
0,8

0,5

2,0
1,50E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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IBP en agua de riego a una concentracion de 120 ug/1.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 390,20

C Leaves 15,60
Chemical input data Ibuprofen
log Kow 3,5
Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 85,02

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 4,64E-02
C leaf 1,22E-01
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 7,29E-05
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 2,07E+00
KXyW xylem to water L/L 0,155
Kxy/root kg/L 7,49E-02
K Root to xylem L/kg 1,34E+01
K LW L/L 2,07E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,10E-01
fn in cytosol, leaves 5,67E-05

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 85,02
Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,08502
Kd 0,7
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 3,13E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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IBP en agua de riego a una concentracion de 210 ug/1.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 764,00

C Leaves 30,60
Chemical input data Ibuprofen
log Kow 3,5
Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 127,42

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 9,08E-02
C leaf 2,39E-01
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 7,29E-05
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 2,07E+00
KXyW xylem to water L/L 0,155
Kxy/root kg/L 7,49E-02
K Root to xylem L/kg 1,34E+01
K LW L/L 2,07E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,10E-01
fn in cytosol, leaves 5,67E-05

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 127,42
Concentration in irrigation water 0,21
Concentration at coconut fibre 0,12742
Kd 0,6
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 6,13E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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IBP en agua de riego a una concentracion de 30 pg/l.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 92,30

C Leaves 3,80
Chemical input data Ibuprofen
log Kow 3,5
Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 20,05

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,21E-02
C leaf 3,18E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 7,29E-05
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 2,07E+00
KXyW xylem to water L/L 0,155
Kxy/root kg/L 7,49E-02
K Root to xylem L/kg 1,34E+01
K LW L/L 2,07E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,10E-01
fn in cytosol, leaves 5,67E-05

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 20,05
Concentration in irrigation water 0,03
Concentration at coconut fibre 0,02005
Kd 0,7
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 8,17E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water



284 CAPITULO X: ANEXOS

IBP en agua de riego a una concentracion de 60 pug/l.

Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 169,30

C Leaves 6,90
Chemical input data Ibuprofen
log Kow 3,5
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 45,1

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root
C leaf

Calculations

Roots k growth + k metab
Loss to air (fn only)
Leaves all loss
Partition coefficients
Root

KRW (vac+cyt only) L/L
KXyW xylem to water L/L
Kxy/root kg/L

K Root to xylem L/kg

K LW L/L

Phloem to xylem

KPhXy L/L

fn in cytosol, leaves

Permeability related to water (max same)

P water m/s

Calculation of concentration in pot
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre

Kd

volume water per pot

weight coconut fibre per pot

Cw in the pot with cocosfibres

2,22E-02
5,83E-02

0,210
7,29E-05
1,23E-01

2,07E+00

0,155
7,49E-02
1,34E+01

2,07E+400

1,10E-01
5,67E-05

2,20E-09

60

45,1
0,06
0,0451
0,8

0,5

2,0
1,50E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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IBP en agua de riego a una concentracion de 120 ug/1.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 353,90

C Leaves 14,50
Chemical input data Ibuprofen
log Kow 3,5
Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 85,02

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 4,64E-02
C leaf 1,22E-01
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 7,29E-05
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 2,07E+00
KXyW xylem to water L/L 0,155
Kxy/root kg/L 7,49E-02
K Root to xylem L/kg 1,34E+01
K LW L/L 2,07E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,10E-01
fn in cytosol, leaves 5,67E-05

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 85,02
Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,08502
Kd 0,7
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 3,13E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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IBP en agua de riego a una concentracion de 210 ug/1.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 692,80

C Leaves 28,40
Chemical input data Ibuprofen
log Kow 3,5
Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 127,42

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 9,08E-02
C leaf 2,39E-01
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 7,29E-05
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 2,07E+00
KXyW xylem to water L/L 0,155
Kxy/root kg/L 7,49E-02
K Root to xylem L/kg 1,34E+01
K LW L/L 2,07E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,10E-01
fn in cytosol, leaves 5,67E-05

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 127,42
Concentration in irrigation water 0,21
Concentration at coconut fibre 0,12742
Kd 0,6
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 6,13E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 30 ug/l.

Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 68,50

C Leaves 11,70
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 17,65

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root
C leaf

Calculations

Roots k growth + k metab
Loss to air (fn only)
Leaves all loss
Partition coefficients
Root

KRW (vac+cyt only) L/L
KXyW xylem to water L/L
Kxy/root kg/L

K Root to xylem L/kg

K LW L/L

Phloem to xylem

KPhXy L/L

fn in cytosol, leaves

Permeability related to water (max same)

P water m/s

Calculation of concentration in pot
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre

Kd

volume water per pot

weight coconut fibre per pot

Cw in the pot with cocosfibres

3,51E-02
2,36E-02

0,270
2,86E-10
1,23E-01

9, 75E+00

0,182
1,87E-02
5,35E+01

9, 75E+00

8,30E-02
7,41E-06

2,20E-09

30

17,65
0,03
0,01765
0,6

0,5

2,0
8,95E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 60 ug/1.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 108,70

C Leaves 18,50
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 48,36

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 5,57E-02
C leaf 3,75E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 2,86E-10
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 75E+00
KXyW xylem to water L/L 0,182
Kxy/root kg/L 1,87E-02
K Root to xylem L/kg 5,35E+01
K LW L/L 9, 75E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,30E-02
fn in cytosol, leaves 7,41E-06

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 48,36
Concentration in irrigation water 0,06
Concentration at coconut fibre 0,04836
Kd 0,8
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,42E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 120 pg/1.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 242,70

C Leaves 41,30
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 83,55

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,24E-01
C leaf 8,37E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 2,86E-10
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 75E+00
KXyW xylem to water L/L 0,182
Kxy/root kg/L 1,87E-02
K Root to xylem L/kg 5,35E+01
K LW L/L 9, 75E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,30E-02
fn in cytosol, leaves 7,41E-06

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 83,55
Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,08355
Kd 0,7
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 3,17E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 210 pg/1.

Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 426,90

C Leaves 72,60
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 145,2

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root
C leaf

Calculations

Roots k growth + k metab
Loss to air (fn only)
Leaves all loss
Partition coefficients
Root

KRW (vac+cyt only) L/L
KXyW xylem to water L/L
Kxy/root kg/L

K Root to xylem L/kg

K LW L/L

Phloem to xylem

KPhXy L/L

fn in cytosol, leaves

Permeability related to water (max same)

P water m/s

Calculation of concentration in pot
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre

Kd

volume water per pot

weight coconut fibre per pot

Cw in the pot with cocosfibres

2,19E-01
1,47E-01

0,270
2,86E-10
1,23E-01

9, 75E+00

0,182
1,87E-02
5,35E+01

9, 75E+00

8,30E-02
7,41E-06

2,20E-09

210
145,2
0,21
0,1452
0,7

0,5

2,0
5,58E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 30 ug/l.

Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 93,80

C Leaves 13,40
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 17,65

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root
C leaf

Calculations

Roots k growth + k metab
Loss to air (fn only)
Leaves all loss
Partition coefficients
Root

KRW (vac+cyt only) L/L
KXyW xylem to water L/L
Kxy/root kg/L

K Root to xylem L/kg

K LW L/L

Phloem to xylem

KPhXy L/L

fn in cytosol, leaves

Permeability related to water (max same)

P water m/s

Calculation of concentration in pot
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre

Kd

volume water per pot

weight coconut fibre per pot

Cw in the pot with cocosfibres

3,51E-02
2,36E-02

0,170
2,86E-10
1,23E-01

9, 75E+00

0,182
1,87E-02
5,35E+01

9, 75E+00

8,30E-02
7,41E-06

2,20E-09

30

17,65
0,03
0,01765
0,6

0,5

2,0
8,95E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 60 ug/1.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 148,90

C Leaves 21,40
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 48,36

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 5,57E-02
C leaf 3,75E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 2,86E-10
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 75E+00
KXyW xylem to water L/L 0,182
Kxy/root kg/L 1,87E-02
K Root to xylem L/kg 5,35E+01
K LW L/L 9, 75E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,30E-02
fn in cytosol, leaves 7,41E-06

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 48,36
Concentration in irrigation water 0,06
Concentration at coconut fibre 0,04836
Kd 0,8
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0

Cw in the pot with cocosfibres 1,42E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 120 pg/1.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 332,20

C Leaves 47,70
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 83,55

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,24E-01
C leaf 8,37E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 2,86E-10
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 75E+00
KXyW xylem to water L/L 0,182
Kxy/root kg/L 1,87E-02
K Root to xylem L/kg 5,35E+01
K LW L/L 9, 75E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,30E-02
fn in cytosol, leaves 7,41E-06

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 83,55
Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,08355
Kd 0,7
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 3,17E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 210 pg/1.

Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 584,40

C Leaves 83,80
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 145,2

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root
C leaf

Calculations

Roots k growth + k metab
Loss to air (fn only)
Leaves all loss
Partition coefficients
Root

KRW (vac+cyt only) L/L
KXyW xylem to water L/L
Kxy/root kg/L

K Root to xylem L/kg

K LW L/L

Phloem to xylem

KPhXy L/L

fn in cytosol, leaves

Permeability related to water (max same)

P water m/s

Calculation of concentration in pot
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre

Kd

volume water per pot

weight coconut fibre per pot

Cw in the pot with cocosfibres

2,19E-01
1,47E-01

0,170
2,86E-10
1,23E-01

9, 75E+00

0,182
1,87E-02
5,35E+01

9, 75E+00

8,30E-02
7,41E-06

2,20E-09

210
145,2
0,21
0,1452
0,7

0,5

2,0
5,58E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 30 ug/l.

Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 81,00

C Leaves 13,40
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 17,65

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root
C leaf

Calculations

Roots k growth + k metab
Loss to air (fn only)
Leaves all loss
Partition coefficients
Root

KRW (vac+cyt only) L/L
KXyW xylem to water L/L
Kxy/root kg/L

K Root to xylem L/kg

K LW L/L

Phloem to xylem

KPhXy L/L

fn in cytosol, leaves

Permeability related to water (max same)

P water m/s

Calculation of concentration in pot
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre

Kd

volume water per pot

weight coconut fibre per pot

Cw in the pot with cocosfibres

3,51E-02
2,36E-02

0,210
2,86E-10
1,23E-01

9, 75E+00

0,182
1,87E-02
5,35E+01

9, 75E+00

8,30E-02
7,41E-06

2,20E-09

30

17,65
0,03
0,01765
0,6

0,5

2,0
8,95E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 60 ug/1.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 128,60

C Leaves 21,30
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 48,36

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 5,57E-02
C leaf 3,75E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 2,86E-10
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 75E+00
KXyW xylem to water L/L 0,182
Kxy/root kg/L 1,87E-02
K Root to xylem L/kg 5,35E+01
K LW L/L 9, 75E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,30E-02
fn in cytosol, leaves 7,41E-06

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 48,36
Concentration in irrigation water 0,06
Concentration at coconut fibre 0,04836
Kd 0,8
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0

Cw in the pot with cocosfibres 1,42E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 120 pg/1.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 287,10

C Leaves 47,50
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 83,55

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,24E-01
C leaf 8,37E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 2,86E-10
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 75E+00
KXyW xylem to water L/L 0,182
Kxy/root kg/L 1,87E-02
K Root to xylem L/kg 5,35E+01
K LW L/L 9, 75E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,30E-02
fn in cytosol, leaves 7,41E-06

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 83,55
Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,08355
Kd 0,7
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 3,17E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 210 pg/1.

Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 505,00

C Leaves 83,50
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 145,2

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root
C leaf

Calculations

Roots k growth + k metab
Loss to air (fn only)
Leaves all loss
Partition coefficients
Root

KRW (vac+cyt only) L/L
KXyW xylem to water L/L
Kxy/root kg/L

K Root to xylem L/kg

K LW L/L

Phloem to xylem

KPhXy L/L

fn in cytosol, leaves

Permeability related to water (max same)

P water m/s

Calculation of concentration in pot
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre

Kd

volume water per pot

weight coconut fibre per pot

Cw in the pot with cocosfibres

2,19E-01
1,47E-01

0,210
2,86E-10
1,23E-01

9, 75E+00

0,182
1,87E-02
5,35E+01

9, 75E+00

8,30E-02
7,41E-06

2,20E-09

210
145,2
0,21
0,1452
0,7

0,5

2,0
5,58E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 30 pg/l.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 217,90

C Leaves 7,30
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 12,54

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,80E-02
C leaf 2,15E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 12,54
Concentration in irrigation water 0,03
Concentration at coconut fibre 0,01254
Kd 0,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,12E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 60 pg/l.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 397,60

C Leaves 13,40
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 28,92

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,80E-02
C leaf 2,15E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 28,92
Concentration in irrigation water 0,06
Concentration at coconut fibre 0,02892
Kd 0,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,12E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 120 pg/l.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 902,10

C Leaves 30,40
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 47,44

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,80E-02
C leaf 2,15E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 47,44
Concentration in irrigation water 0,06
Concentration at coconut fibre 0,04744
Kd 0,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0

Cw in the pot with cocosfibres 1,12E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 210 pg/l.
Lechuga Iceberg var. Gitana.

C Roots 1444,30
C Leaves 48,60
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 95,62

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,80E-02
C leaf 2,15E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,270
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 95,62
Concentration in irrigation water 0,21
Concentration at coconut fibre 0,09562
Kd 0,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,12E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water



CAPITULO X: ANEXOS

303

NPX en agua de riego a una concentracion de 30 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 320,00

C Leaves 9,70
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 12,54

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,80E-02
C leaf 2,15E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 12,54
Concentration in irrigation water 0,03
Concentration at coconut fibre 0,01254
Kd 0,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,12E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 60 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 584,10

C Leaves 17,80
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 28,92

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,80E-02
C leaf 2,15E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 28,92
Concentration in irrigation water 0,06
Concentration at coconut fibre 0,02892
Kd 0,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,12E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 120 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 1325,10
C Leaves 40,30
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 47,44

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,80E-02
C leaf 2,15E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 47,44
Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,04744
Kd 0,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,12E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 210 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 2121,60
C Leaves 64,50
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 95,62

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,80E-02
C leaf 2,15E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 95,62
Concentration in irrigation water 0,21
Concentration at coconut fibre 0,09562
Kd 0,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,12E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water



CAPITULO X: ANEXOS

307

NPX en agua de riego a una concentracion de 30 pg/l.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 268,60

C Leaves 8,90
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 12,54

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,80E-02
C leaf 2,15E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 30
Concentration at coconut fibre 12,54
Concentration in irrigation water 0,03
Concentration at coconut fibre 0,01254
Kd 0,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,12E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 60 pg/l.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 490,20

C Leaves 16,20
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 28,92

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,80E-02
C leaf 2,15E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 60
Concentration at coconut fibre 28,92
Concentration in irrigation water 0,06
Concentration at coconut fibre 0,02892
Kd 0,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,12E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 120 pg/l.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 1112,10
C Leaves 36,80
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 47,44

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,80E-02
C leaf 2,15E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 120
Concentration at coconut fibre 47,44
Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,04744
Kd 0,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,12E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 210 pg/l.
Lechuga Hoja de roble var. Kiprien.

C Roots 1780, 60
C Leaves 59,00
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 95,62

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,80E-02
C leaf 2,15E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,210
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 210
Concentration at coconut fibre 95,62
Concentration in irrigation water 0,21
Concentration at coconut fibre 0,09562
Kd 0,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,12E-02

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 11,87 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 40,07
C Leaves 77,30
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 11,87
Concentration at coconut fibre 29,78

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,06E-02
C leaf 2,04E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 11,87
Concentration at coconut fibre 29,78
Concentration in irrigation water 0,01187
Concentration at coconut fibre 0,02978
Kd 2,5
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0

Cw in the pot with cocosfibres 1,08E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water



312 CAPITULO X: ANEXOS

CBZ en agua de riego a una concentracion de 10,37 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

34,70

C Roots

C Leaves 67,03
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 10,37
Concentration at coconut fibre 27,56

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 8,76E-03
C leaf 1,69E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 10,37
Concentration at coconut fibre 27,56
Concentration in irrigation water 0,01037
Concentration at coconut fibre 0,02756
Kd 2,7
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0

Cw in the pot with cocosfibres 8,92E-04

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 1,45 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 7,67
C Leaves 14,73
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 1,45
Concentration at coconut fibre 2,25

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,98E-03
C leaf 3,82E-03
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 1,45
Concentration at coconut fibre 2,25
Concentration in irrigation water 0,00145
Concentration at coconut fibre 0,00225
Kd 1,6
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0

Cw in the pot with cocosfibres 2,01E-04

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 2,47 ug/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 10,97
C Leaves 21,13
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 2,47
Concentration at coconut fibre 4,95

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 2,69E-03
C leaf 5,20E-03
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 2,47
Concentration at coconut fibre 4,95
Concentration in irrigation water 0,00247
Concentration at coconut fibre 0,00495
Kd 2,0
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0

Cw in the pot with cocosfibres 2,74E-04

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 2,40 pg/l.

Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots

C Leaves

Chemical input data

log Kow

Concentration in irrigation water

Concentration at coconut fibre

Carbamazepine

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root
C leaf

Calculations

Roots k growth + k metab

Loss to air

Leaves all loss

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only)
KXyW xylem to water L/L
Kxy/root kg/L

K Root to xylem L/kg

K LW L/L

Phloem to xylem

KPhXy L/L

fn in cytosol,

Permeability related to water (max same)

P water m/s

Calculation of concentration in pot
Concentration in irrigation water

Concentration at
Concentration in

Concentration at

Kd

volume water per
weight coconut fibre per pot

Cw in the pot with cocosfibres

coconut fibre
irrigation water

coconut fibre

2,67E-03
5,15E-03

0,170
1,76E-06
1,23E-01

1,57E+01

0,993
6,34E-02
1,58E+01

1,57E+01

8,18E-01
6,38E-02

2,20E-09

2,4
4,7
0,0024
0,0047
2,0

0,5

2,0
2,72E-04

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 14,10 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 47,83

C Leaves 92,33
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 14,1
Concentration at coconut fibre 35,65

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,25E-02
C leaf 2,41E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 14,1
Concentration at coconut fibre 35,65
Concentration in irrigation water 0,0141
Concentration at coconut fibre 0,03565
Kd 2,5
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,27E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water



CAPITULO X: ANEXOS

317

CBZ en agua de riego a una concentracion de 2,02 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 10,30

C Leaves 19,90
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 2,02
Concentration at coconut fibre 3,5

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 2,50E-03
C leaf 4,83E-03
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 2,02
Concentration at coconut fibre 3,5
Concentration in irrigation water 0,00202
Concentration at coconut fibre 0,0035
Kd 1,7
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0

Cw in the pot with cocosfibres 2,55E-04

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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CBZ en agua de riego a una concentracion de 6,22 ug/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 21,93

C Leaves 42,37
Chemical input data Carbamazepine
log Kow 2,23
Concentration in irrigation water 6,22
Concentration at coconut fibre 13,54

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 6,30E-03
C leaf 1,22E-02
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,76E-06
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 1,57E+01
KXyW xylem to water L/L 0,993
Kxy/root kg/L 6,34E-02
K Root to xylem L/kg 1,58E+01
K LW L/L 1,57E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,18E-01
fn in cytosol, leaves 6,38E-02

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 6,22
Concentration at coconut fibre 13,54
Concentration in irrigation water 0,00622
Concentration at coconut fibre 0,01354
Kd 2,2
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0

Cw in the pot with cocosfibres 6,41E-04

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 0,39 ug/l.

Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 0,77

C Leaves 0,10
Chemical input data Diclofenac
log Kow 4,5
Concentration in irrigation water 0,39
Concentration at coconut fibre 1,4

Analytical steady-state solution with phloem
C root
C leaf

Calculations

Roots k growth + k metab
Loss to air (fn only)
Leaves all loss
Partition coefficients
Root

KRW (vac+cyt only) L/L
KXyW xylem to water L/L
Kxy/root kg/L

K Root to xylem L/kg

K LW L/L

Phloem to xylem

KPhXy L/L

fn in cytosol, leaves

Permeability related to water (max same)

P water m/s

Calculation of concentration in pot
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre

Kd

volume water per pot

weight coconut fibre per pot

Cw in the pot with cocosfibres

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

from leaves to roots

1,23E-04
1,23E-05

0,170
4,57E-12
1,23E-01

5,31E+01

0,147
2,77E-03
3,61E+02

5,31E+01

1,26E-01
2,88E-06

2,20E-09

0,39

1,4
0,00039
0,0014
3,6

0,5

2,0
2,54E-05

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 0,53 ug/l.

Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 0,97
C Leaves 0,10
Chemical input data Diclofenac
log Kow 4,5
Concentration in irrigation water 0,53
Concentration at coconut fibre 1,98

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root
C leaf

Calculations

Roots k growth + k metab
Loss to air (fn only)
Leaves all loss
Partition coefficients
Root

KRW (vac+cyt only) L/L
KXyW xylem to water L/L
Kxy/root kg/L

K Root to xylem L/kg

K LW L/L

Phloem to xylem

KPhXy L/L

fn in cytosol, leaves

Permeability related to water (max same)

P water m/s

Calculation of concentration in pot
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre

Kd

volume water per pot

weight coconut fibre per pot

Cw in the pot with cocosfibres

1,61E-04
1,61E-05

0,170
4,57E-12
1,23E-01

5,31E+01

0,147
2,77E-03
3,61E+02

5,31E+01

1,26E-01
2,88E-06

2,20E-09

0,53
1,98
0,00053
0,00198
3,7

0,5

2,0
3,32E-05

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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DCF en agua de riego a una concentracion de 0,38 ug/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 1,13
C Leaves 0,13
Chemical input data Diclofenac
log Kow 4,5
Concentration in irrigation water 0,38
Concentration at coconut fibre 0,95

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,67E-04
C leaf 1,67E-05
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 4,57E-12
Leaves all loss 1,238-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 5,31E+01
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 2,77E-03
K Root to xylem L/kg 3,61E+02
K LW L/L 5,31E+01
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 2,88E-06
Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09
Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 0,38
Concentration at coconut fibre 0,95
Concentration in irrigation water 0,00038
Concentration at coconut fibre 0,00095
Kd 2,5
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0

Cw in the pot with cocosfibres 3,45E-05

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 0,67 pg/1.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 1,9
C Leaves 0,3
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 0,67
Concentration at coconut fibre 0,45

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 7,13E-04
C leaf 4,80E-04
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 2,86E-10
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 75E+00
KXyW xylem to water L/L 0,182
Kxy/root kg/L 1,87E-02
K Root to xylem L/kg 5,35E+01
K LW L/L 9, 75E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,30E-02
fn in cytosol, leaves 7,41E-06

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 0,67
Concentration at coconut fibre 0,45
Concentration in irrigation water 0,00067
Concentration at coconut fibre 0,00045
Kd 0,7
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,82E-04

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L
mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 1,39 pg/l.

Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 0,5

C Leaves 0,3
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 1,39
Concentration at coconut fibre 1,1

Analytical steady-state solution with phloem
C root
C leaf

Calculations

Roots k growth + k metab
Loss to air (fn only)
Leaves all loss
Partition coefficients
Root

KRW (vac+cyt only) L/L
KXyW xylem to water L/L
Kxy/root kg/L

K Root to xylem L/kg

K LW L/L

Phloem to xylem

KPhXy L/L

fn in cytosol, leaves

Permeability related to water (max same)

P water m/s

Calculation of concentration in pot
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre
Concentration in irrigation water
Concentration at coconut fibre

Kd

volume water per pot

weight coconut fibre per pot

Cw in the pot with cocosfibres

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

from leaves to roots

1,31E-03
8,81E-04

0,170
2,86E-10
1,23E-01

9, 75E+00

0,182
1,87E-02
5,35E+01

9, 75E+00

8,30E-02
7,41E-06

2,20E-09

1,39

1,1
0,00139
0,0011
0,8

0,5

2,0
3,34E-04

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L
mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 0,34 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 0,8

C Leaves 0,1
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 0,34
Concentration at coconut fibre 0,29

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,02E-04
C leaf 2,03E-04
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 2,86E-10
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 75E+00
KXyW xylem to water L/L 0,182
Kxy/root kg/L 1,87E-02
K Root to xylem L/kg 5,35E+01
K LW L/L 9, 75E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,30E-02
fn in cytosol, leaves 7,41E-06

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 0,34
Concentration at coconut fibre 0,29
Concentration in irrigation water 0,00034
Concentration at coconut fibre 0,00029
Kd 0,9
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0

Cw in the pot with cocosfibres 7,71E-05

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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KTP en agua de riego a una concentracion de 0,12 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 0,5
C Leaves 0,1
Chemical input data Ketoprofen
log Kow 3,1
Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,05

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,77E-04
C leaf 1,19E-04
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 2,86E-10
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 75E+00
KXyW xylem to water L/L 0,182
Kxy/root kg/L 1,87E-02
K Root to xylem L/kg 5,35E+01
K LW L/L 9, 75E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 8,30E-02
fn in cytosol, leaves 7,41E-06

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 0,12
Concentration at coconut fibre 0,05
Concentration in irrigation water 0,00012
Concentration at coconut fibre 0,00005
Kd 0,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0

Cw in the pot with cocosfibres 4,50E-05

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 0,28 ug/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 2,5
C Leaves 0,1
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 0,28
Concentration at coconut fibre 0,15

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 3,01E-04
C leaf 1,71E-04
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 0,28
Concentration at coconut fibre 0,15
Concentration in irrigation water 0,00028
Concentration at coconut fibre 0,00015
Kd 0,5
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 8,91E-05

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L
mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 0,94 ug/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 8,5
C Leaves 0,3
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 0,94
Concentration at coconut fibre 0,51

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,00E-03
C leaf 5,68E-04
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 0,94
Concentration at coconut fibre 0,51
Concentration in irrigation water 0,00094
Concentration at coconut fibre 0,00051
Kd 0,5
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 2,97E-04

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L
mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 1,01 pg/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 8,5
C Leaves 0,3
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 1,01
Concentration at coconut fibre 0,6

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 1,01E-03
C leaf 5,73E-04
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 1,01
Concentration at coconut fibre 0,6
Concentration in irrigation water 0,00101
Concentration at coconut fibre 0,0006
Kd 0,6
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0

Cw in the pot with cocosfibres 2,99E-04

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 0,23 ug/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 2,4
C Leaves 0,1
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2
Concentration in irrigation water 0,23
Concentration at coconut fibre 0,1

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 2,84E-04
C leaf 1,61E-04
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01

Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)
P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 0,23
Concentration at coconut fibre 0,1
Concentration in irrigation water 0,00023
Concentration at coconut fibre 0,0001
Kd 0,4
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 8,40E-05

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L

mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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NPX en agua de riego a una concentracion de 3,70 ug/l.
Lechuga Mini Romana var. Jabera.

C Roots 33,9

C Leaves 1,0
Chemical input data Naproxen
log Kow 3,2

3,7
1,95

Concentration in irrigation water

Concentration at coconut fibre

ng/g dw
ng/g dw

of neutral

microg/L

ng/g

Analytical steady-state solution with phloem from leaves to roots

C root 4,03E-03
C leaf 2,28E-03
Calculations

Roots k growth + k metab 0,170
Loss to air (fn only) 1,06E-08
Leaves all loss 1,23E-01
Partition coefficients

Root

KRW (vac+cyt only) L/L 9, 33E+00
KXyW xylem to water L/L 0,147
Kxy/root kg/L 1,58E-02
K Root to xylem L/kg 6,34E+01
K LW L/L 9, 33E+00
Phloem to xylem

KPhXy L/L 1,26E-01
fn in cytosol, leaves 1,64E-05

Permeability related to water (max same)

P water m/s 2,20E-09

Calculation of concentration in pot

Concentration in irrigation water 3,7
Concentration at coconut fibre 1,95
Concentration in irrigation water 0,0037
Concentration at coconut fibre 0,00195
Kd 0,5
volume water per pot 0,5
weight coconut fibre per pot 2,0
Cw in the pot with cocosfibres 1,19E-03

mg/kg
fresh weight

1/d
1/d
1/d

microg/L
ng/g

mg/L
mg/kg

L/kg

L

kg

mg/L water
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ANEXO IV: COEFICIENTES DE CORRELACION ENTRE EL SEGUNDO
EXPERIMENTO Y LOS MODELOS DE PREDICCION UTILIZADOS.
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Figura A1. Grafica de la correlacion de los valores obtenidos en el 2° experimento con CBZ
en las hojas de las tres variedades de lechuga estudiadas y en la prediccion del modelo de

simulacién NPUM. Fuente: elaboracion propia
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Figura A2. Gréfica de la correlacion de los valores obtenidos en el 2° experimento con CBZ
en las raices de las tres variedades de lechuga estudiadas y en la prediccién del modelo de

simulacién NPUM. Fuente: elaboracion propia
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Figura A3. Gréfica de la correlaciéon de los valores obtenidos en el 2° experimento con
DCF en las hojas de las tres variedades de lechuga estudiadas y en la predicciéon del
modelo de simulacion NPUM. Fuente: elaboracion propia
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Figura A4. Gréfica de la correlacidon de los valores obtenidos en el 2° experimento con
DCEF en las raices de las tres variedades de lechuga estudiadas y en la prediccién del
modelo de simulacion NPUM. Fuente: elaboracién propia
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Figura A5. Grafica de la correlacion de los valores obtenidos en el 2¢ experimento con CBZ
en las hojas de las tres variedades de lechuga estudiadas y en la predicciéon del modelo de

simulacién SEL Fuente: elaboraciéon propia
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Figura A6. Gréfica de la correlacion de los valores obtenidos en el 2° experimento con CBZ
en las raices de las tres variedades de lechuga estudiadas y en la prediccién del modelo de

simulacién SEI. Fuente: elaboracion propia
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Figura A7. Grafica de la correlacion de los valores obtenidos en el 2° experimento con
DCF en las hojas de las tres variedades de lechuga estudiadas y en la predicciéon del
modelo de simulacion SEL Fuente: elaboracion propia
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Figura A8. Gréfica de la correlacidon de los valores obtenidos en el 2° experimento con
DCEF en las raices de las tres variedades de lechuga estudiadas y en la prediccién del
modelo de simulacion SEI. Fuente: elaboracion propia
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Figura A9. Grafica de la correlaciéon de los valores obtenidos de CBZ en las hojas de las
tres variedades de lechuga estudiadas con la prediccién del modelo de simulacion NPUM
y en la prediccion del modelo de simulacién SEL Fuente: elaboracion propia
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Figura A10. Gréfica de la correlacion de los valores obtenidos de CBZ en las raices de las
tres variedades de lechuga estudiadas con la prediccién del modelo de simulacion NPUM
y en la prediccién del modelo de simulacion SEI. Fuente: elaboracion propia
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Figura A11. Grafica de la correlacion de los valores obtenidos de DCF en las raices de las
tres variedades de lechuga estudiadas con la prediccién del modelo de simulacion NPUM
y en la prediccion del modelo de simulacién SEL Fuente: elaboracion propia
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Figura A12. Gréfica de la correlacion de los valores obtenidos de DCF en las raices de las
tres variedades de lechuga estudiadas con la prediccién del modelo de simulacion NPUM
y en la prediccién del modelo de simulacion SEI. Fuente: elaboracion propia
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