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水環境中における化学物質の挙動の解析 
 

1）  目的 
 化学物質は環境中に排出された後、移流、分散、大気への揮発、底泥への蓄積、生物分解など

を受け、その挙動全体を把握することは容易ではない。ここでは、モデル河川（群馬県谷田川）

において、ノニルフェノール、ノニルフェノールエトシキレート、ノニルフェノキシ酢酸を対象

に、現地観測結果を基に、移流、分散、大気への揮発、底泥への蓄積、生物分解等の現象をモデ

ル化することにより、その挙動を把握することを試みた。モデル化にあたっては、産業技術総合

研究所 1),3)、環境省 2)を参照とした。 

 
2） コンパートメントモデル 
（1） コンパートメントでの化学物質の動態 

 本モデルは河川をいくつかの区間（コンパートメント）に区切り、このコンパートメントに流

入した化学物質がコンパートメント滞留時間内に大気への揮散・河川水中での分解・河川水から

底質への移行・懸濁物の吸着沈降・底質での分解・底質の巻き上がりによる水中への移行が行わ

れるものとし、これら一連の挙動の後、次のコンパートメントに移行するものとする。各コンパ

ートメントは特有の条件（水理的・水質的・地理的条件で解析因子＝パラメータと呼ぶ）があり、

コンパートメントごとのパラメータを用いて挙動解析を行うものとした。 

コンパートメントの設定方法として水中部と底質部を別のコンパートメントとして設定する

方法もあるが、本モデルでは底質については独立した 1コンパートメントとして扱わないことと

し、水と底質をあわせたコンパートメントとした。 
 模式図を図 1 に示す。 

 
図 1 化学物質の水中での挙動の概要1 

参考資料 2 
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本モデル解析では群馬県館林市の谷田川を以下の図 2 のように 6 個のコンパートメントに区切っ

た。 
 

 
 

図 2 モデル解析の谷田川のコンパートメント 

 

（2） 解析対象とするケースの設定 

モデル解析の対象は、平成 17年 12 月 7日に実施した現地観測結果を基にすることとした。 

 モデル解析で使用した河川流量は平成 17年 12 月 7 日に調査した流量を谷田川の代表的な流量とし

て設定した（図 3）。 
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図 3 谷田川の挙動解析の設定流量 
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（3） モデル式の説明（出典：環境省(2004)2）） 

 化学物質は河川を流下する過程において、分解と新たな分解産物の生成、懸濁物質への吸着と脱離、

河川底質への沈降・巻上げなど様々な動態を示す。図 4に 一般的な動態の模式図を示す。 

 

 

 

図 4 化学物質の動態の説明図 

 

 以下にコンパートメント内部での各動態を解析する構成式を示す。 

 

a） 各コンパートメントでの物質収支 

 単位コンパートメントでの水塊中及び底質における物質収支は下式で表される。なお、添え字 1、2

はそれぞれ河川水中は 1、河川底質中は 2を示す。 

        1111 OSSSVDM drs Δ+Δ+Δ+Δ−Δ−Δ−=Δ   ・・・（ 式 1） 

 222 OSSSDM drs Δ+Δ−Δ−Δ+Δ−=Δ  ・・・（式 2） 

 ここで、 

 ・M1 ： 河川水中で増加する対象物質量（g/s） 

 ・D1 ： 河川水中で分解される対象物質量（g/s） 

 ・V1 ： 河川水表面から揮発する対象物質量（g/s） 

 ・Ss ： 懸濁物質の沈降によって河川底質へ移行する対象物質量（g/s） 

 ・Sr ： 懸濁物質の巻上げによって河川水中へ移行する対象物質量（g/s） 

 ・Sd ： 間隙水からの平衡拡散によって河川水中へ移行する対象物質量（g/s） 

 ・O1 ： 河川水中で前駆物質の分解によって増加する対象物質量（g/s） 

 ・M2 ： 河川底質で増加する対象物質量（g/s） 

 ・D2 ： 河川底質で分解される対象物質量（g/s） 

河川底質

①移流

⑪排出

懸濁物質水
③脱着

②吸着
④水中分解

⑤底質中分解

⑥平衡拡散

間隙水 底質粒子
③脱着

②吸着

⑦沈降 ⑧巻上げ

河川水

⑨揮発

⑩前駆物質の分解
による生成

による生成
⑩前駆物質の分解
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 ・O2 ： 河川底質中で前駆物質の分解によって増加する対象物質量（g/s） 

 

b） 吸着・脱着 

 本モデルでは、各コンパートメントは河川水と河川底質からなるとする。 

 河川水では水と懸濁物質、河川底質では間隙水と底質粒子を含み、化学物質は河川水中では水中に

溶存している溶存態、あるいは懸濁物質に吸着している懸濁態に分配され、河川底質中では間隙水中

に溶存している溶存態、あるいは底質粒子に吸着している懸濁態に分配される。 

 

化学物質

河川水

河川底質

水

懸濁物質

間隙水

底質粒子

溶存態 L1d

懸濁態 L1p

溶存態 L2d

懸濁態 2pL  
 

 化学物質の分配は、以下の式により成立する。なお、本モデルでは化学物質の各媒体への分配は、

コンパートメントへ化学物質が流入すると同時に起こるものと仮定する。 

 pd LLL +=
        ・・・（式 3） 

 LFL dd ×=   ・・・（式 4） 

 
LFL pp ×=
  ・・・（式 5） 

 
1=+ pd FF
  ・・・（式 6） 

 ここで、 

 L ： 対象物質の総量（g/s） 

 Ld ： 溶存態の対象物質量（g/s） 

 Lp ： 懸濁態の対象物質量（g/s） 

 Fd ： 溶存態分配率（-） 

 Fp ： 懸濁態分配率（-） 

 

 河川水及び河川底質における溶存態の分配率 Fdは以下の式で表現される。 

 

 SS1
1

1
1 ×+
=

d
d K
F

  ・・・（式 7） 

 ここで、 

 Fd1 ： 水中の溶存態分配率（-） 

 Kd1 ： 懸濁物質・水分配係数（m3/g） 

 SS ： 懸濁物質濃度（g/m3） 

 

 ( ) ρφφ ×−×+
=

1
1

2
2

d
d K
F

 ・・・（式 8） 
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 ここで、 

 Fd2 ： 間隙水中の溶存態分配率（-） 

 Kd2 ： 底質粒子・間隙水分配係数（m3/g） 

 φ ： 間隙率（-） 

 ρ ： 底質粒子密度（g/m3） 

 

 Kdは、平衡条件下にある懸濁物質あるいは底質粒子と水との間の化学物質の分配挙動を表すもので

あり、懸濁態濃度 Cpと溶存態濃度 Cdの比で表現される。 

 その際、化学物質が吸着している懸濁物質及び底質粒子の質量は、その有機炭素含有量に還元され

ることから、Kdは以下の式より表現できる。 

 POCKK ocd ×=   ・・・（式 9） 

 ここで、 

 Koc  ： 有機炭素・水分配係数（m3/g） 

 POC  ： 懸濁物質あるいは底質粒子の有機物含有割合（-） 

 

 また、Kocは化学物質の一般的な物性値として調査されてはおらず、吸着性を表す物性値としてはオ

クタノール・水分配係数(Pow=Kow)が多くの化学物質について調査されている。 

 そこで、本モデルにおいては挙動予測をより簡便に行うことを可能とするために、Koc を Pow(=Kow)

から推定することとする。有機炭素・水分配係数 Kocとオクタノール・水分配係数 Kowは、以下のよう

な関係式が成り立つ。 

 

  owoc KK ×= 41.0   ・・・（式 10 ） 

 

 以上から、化学物質の各媒体における物質量は、以下のとおりに表される。 

 

河川水中溶存態 

  
1

1
1 SSPOC41.01

1 L
K

L
ow

d ×
××+

=
  ・・・（式 11） 

河川水中懸濁態 

  111 dp LLL −=
     ・・・（式 12） 

河川底質中溶存態 

  ( ) 2
2

2 1POC41.0
1 L

K
L

ow
d ×

×−××+
=

ρφφ  ・・・（式 13） 

河川底質中懸濁態 

  222 dp LLL −=
    ・・・（式 ）4 

 ここで 

 L1 ： 河川水中の対象物質量（g/s） 

 Ld1 ： 河川水中溶存態の対象物質量（g/s） 

 Lp1 ： 河川水中懸濁態の対象物質量（g/s） 

 Ld2 ： 河川底質中溶存態の対象物質量（g/s） 

 Lp2 ： 河川底質中懸濁態の対象物質量（g/s） 

 Kow ： オクタノール・水分配係数（m3/g） 
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 POC1 ：   懸濁物質の有機物含有率（-） 

 POC2 ：   底質粒子の有機物含有率（-） 

 SS ： 河川水中懸濁物質濃度（g/m3） 

 φ ： 河川底質間隙率（-） 

 ρ ： 底質粒子密度（g/m3） 

 

c） 水中分解・底質中分解 

 河川水中及び河川底質中においては、微生物の働きによる生物分解、光作用による光分解、電離平

衡に基づく加水分解等において、化学物質の構造が変化する。化学物質の構造が変化することによっ

て対象とする化学物質量は減少する。 

 化学物質の分解過程は、生物分解、光分解、加水分解などが考えられるが、本モデルにおいては、

生物分解が卓越するものと仮定し、生物分解過程のみを考慮する。 

水中分解 

 河川水中における化学物質の生物分解は以下の式で表現される。 

 11 L×=Δ kD    ・・・（式 15） 

底質中分解 

 河川底質中における化学物質の生物分解は以下の式で表現される。 

 22 L×=Δ kD    ・・・（式 161） 

 ここで、 

 D1 ： 河川水中で分解される対象物質量（g/s） 

 D2 ： 河川底質中で分解される対象物質量（g/s） 

 L1 ： 河川水中の対象物質量（g/s） 

 L2 ： 河川底質中の対象物質量（g/s） 

 k ： 対象物質の生物分解率（/s） 

  注）分解率ｋは水中半減期、底泥半減期から求める方法と実験データから求める方法がある。 

 

d） 沈降・巻上げ 

 懸濁物質に吸着した化学物質は、沈降によって水中から底質へ移行すると考えられる。また、水流

によって底質へ沈降した懸濁物質が巻き上げられ、底質から水中へ移行することも考えられる。 

 一般に河川においては、水流が複雑で、さらに化学物質存在量調査の対象とした群馬県谷田川のよ

うに水深が浅い場合が多い。そのため、沈降速度と巻上げ速度を記述することは難しい。 

 そのため、本モデルにおける懸濁物質の沈降量及び巻上げ量は、流入する懸濁物質量と流出する懸

濁物質量の比によって記述することとする。 

 これは、懸濁物質量の流入量と流出量が同じ場合（SSout/SSin＝1）、流入した懸濁物質量の半分は沈

降し、流出する懸濁物質の半分は底質から巻き上がったと仮定したものである。この仮定によれば、

流出する懸濁物質量の方が流入する懸濁物質量より多い場合、底質からの巻上げ量が大きく、沈降量

が小さくなる。また逆の場合は逆の現象が生じていることを意味する。 

 上記の仮定より、懸濁態化学物質の沈降量及び巻上げ量は以下の式によって表される。 

 

懸濁態沈降量 

 
11V ps C

t
SS ××=Δ

   ・・・（式 17） 

懸濁態巻上げ量 
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( )
ρ

21 C
t

SSSSS
S inout
r ×

−−
=Δ

  ・・・（式 18） 

懸濁物質の沈降比率 

 
⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
×−=
SSin
SS

S out693.0exp
  ・・・（式 19） 

 ここで、 

 Ss ： 懸濁物質の沈降によって河川底質へ移行する対象物質量（g/s） 

 Sr ： 懸濁物質の巻上げによって河川水中へ移行する対象物質量（g/s） 

 t ： コンパートメントにおける滞留時間（s） 

 V1 ： コンパートメントにおける河川水容量（m3） 

 Cp1 ： 河川水中懸濁態の対象物質濃度（g/m3） 

 C2 ： 河川底質中の対象物質濃度（g/m3） 

 ρ ： 底質粒子密度（g/m3） 

 SSin ： コンパートメントへの流入懸濁物質量（g） 

 SSout ：     コンパートメントからの流出懸濁物質量（g） 

 

e） 平衡拡散 

 水－底質間では、水中と間隙水中の溶存態濃度に差がある場合に化学平衡によって、濃度差を推進

力とした化学物質の移動が生じる。これは両方向に向かうことのできる可逆的過程である。 本モデ

ルにおいては、化学物質の化学平衡は平衡状態を仮定するため、以下の式が成立する。 

 
( )12 dddd CCAS −××=Δ ν

  ・・・（式 20） 

 ここで、 dv は拡散混合速度（m/s）を表す。拡散混合速度は以下の式で表される。 

 
3/235.69)/( −××= Myrmd φν
  ・・・（式 21） 

 

 ここで、1 yr＝365×24×60×60＝31.536×106 であることから、上式は以下のように書き換えられ

る。 

 
3/26100022.0)/( −− ×××= Msmd φν   ・・・（式 22 ） 

 以上から、平衡拡散による溶存態物質の移行量 dSΔ は、以下のように表される。 

 ( )12
3/26100022.0 ddd CCAMS −×××××=Δ −− φ  ・・・（式 23） 

 ここで、 

 Sd ： 間隙水からの平衡拡散によって河川水中へ移行する対象物質量（g/s） 

 φ ： 河川底質間隙率（-） 

 M ： 対象化学物質の分子量 

 A ： 検証区間（コンパートメント）の水面積（m2） 

 Cd1 ： 河川水中溶存態の対象物質濃度（g/m3） 

 Cd2 ： 河川底質中溶存態の対象物質濃度（g/m3） 

 

f） 揮発 

 本モデルでは、水中から大気中へ移行する化学物質の揮発速度は、ヘンリー定数に支配されると仮

定する。 

 また、大気中の対象物質濃度を 0 と仮定すると、水中から大気への揮発量・V1は、ヘンリー定数に
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比例すると仮定できる。 

 以上から、揮発量は以下の式で表される。 

 11 LHV ×=Δ   ・・・（式 24） 

 ここで、 

 V1 ： 揮発によって水中から大気へ移行する対象物質量（g/s） 

 H ： ヘンリー定数 

 L1 ： 河川水中の対象物質量（g/s） 

 

g） 生物への濃縮と漁獲による移動 

 水中の化学物質は生物へ取り込まれ、生物に濃縮される。漁獲が行われる場合は、対象化学物質の

系外への移動が起こる。漁獲によって系外へ移動する対象物質は以下の式のように表される。なお、

魚類と水の間では対象物質濃度の平衡が成立しているものとする。 

 

⊿F＝BCF ×(Cｆ/Pf)×C・・・（式 25） 

   ここに 

⊿F ： 漁獲による減少 

    BCF  : 生物濃縮係数 

Cｆ  : 漁獲量  (g/s) 

    Ρf  : 魚の比重(g/m3) 

 

h） 前駆物質の分解による生成 

 化学物質によっては、ある物質の代謝物として生成される化学物質が存在する。 

 そのため、ある物質が分解されることで、対象とする化学物質が生成され物質量が増加する現象が

生じる。この前駆物質の分解による生成は、化学物質によって考慮する必要がある場合と、考慮する

必要がない場合がある。 

 前駆物質の分解による生成は以下のように表される。 

河川水中の前駆物質の分解による生成 

 1111 oo CVkO ××=Δ   ・・・（式 26） 

河川底質中の前駆物質の分解による生成 

 2222 oo CVkO ××=Δ   ・・・（式 27） 

 ここで、 

 O1 ： 河川水中の前駆物質の分解により生成される対象物質量（g/s） 

 O2 ： 河川底質中の前駆物質の分解により生成される対象物質量（g/s） 

 ko1 ： 河川水中の前駆物質の分解率（/s） 

 ko2 ： 河川底質中の前駆物質の分解率（/s） 

 V1 ： コンパートメントにおける河川水容量（m3） 

 V2 ：     コンパートメントにおける河川底質容量（m3） 

 Co1 ： 河川水中の前駆物質濃度（g/m3） 

 Co2 ： 河川底質中の前駆物質濃度（g/m3） 

 

 ノニルフェノールエトキシレートの分解では中間生成物としてノニルフェノキシ酢酸（ジあるいは

モノカルボキシレート）類があり、最終的にノニルフェノールが生成され、さらに CO2 と H2O まで分

解されることになる。本モデルにおいては、各化学物質とも解析対象物質の分解による濃度減少まで
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を対象とした。すなわち中間生成物の加算、及び加算後の分解による減少等の計算は行わないことと

した。 

 
3）  具体的なモデル解析の手順 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 5 コンパートメントの化学物質動態算出式 



 

 133

（1） コンパートメント水理条件 

① コンパートメント流量 

各コンパートの流量（Ｑ）ｍ3/S で、上流から下流にかけて実測値を基本に流量マスバランス

を整理して各コンパートメントの流量パラメータとした。 

② コンパートメント区管長 

設定したコンパートメントの長さ（Ｌ）m。地図上から各コンパートメントの長さを求めた。 

③ コンパートメント水面幅 

コンパートメントの水面幅（Ｗ）ｍで、川床幅も同じ寸法（Ｗ）ｍとした。 

④ コンパートメント水深 

 コンパートメントの平均水深（ｄ）ｍで実測値を採用。 

⑤ コンパートメント水容量（Ｖ1）m3 

 コンパートメントの長さ（Ｌ）ｍ×水面幅（Ｗ）ｍ×平均水深（ｄ）ｍで求めた値。 

⑥ コンパートメント滞留時間（ＤＴ）ｓ 

コンパートメント水容量（Ｖ1）m3 ／ コンパートの流量（Ｑ）ｍ3/S から求めた滞留時間。 

⑦ コンパートメント滞留時間の日換算値（ＤＴ‘） （１/日） 

滞留時間（秒）を日換算した値   （ＤＴ）ｓ/（24*60*60） （１/日） 

 
（2） 化学物質の物性入力 

① 蒸気圧（Ｐａ）  

産業技術総合研究所3）のノニルフェノールエトキシレート、ノニルフェノキシ酢酸、ノニルフ

ェノールの各値を採用した。 

② 気体定数（Ｒ） 

8.314J/k/mol  

③ ヘンリー定数（Ｈｅｎ） （Pa・m3/mol） 

 対象化学物質毎のヘンリー定数（Ｈｅｎ）。（出典：産業技術総合研究所4））  

④  気温（ケルビン温度ｋ）（Ｔａ） 

気温℃+273 で求める。 （気温はＨ17.12.7 の測定時の水温を採用した。） 

⑤ 気・液分配係数（ＫＡＷ） 

ヘンリー定数（Ｈｅｎ）／（Ｒ×Ｔａ）。  

⑥ 分子量（Ｍ） 

対象化学物質毎の分子量（Ｍ）。  

⑦ 水溶解度（ＷＳ） 

対象化学物質毎の水溶解度（ＭＳ）。（出典：産業技術総合研究所 3））  

⑧ オクタノール水分配係数 

対象化学物質毎のオクタノール水分配係数（ｌｏｇＰｏｗ）。（出典：産業技術総合研究所    

 
（3） 化学物質の濃度条件入力 

① 対象物質のコンパートメント入口全濃度 

最上流側のコンパートメントへの流入化学物質の濃度（Ｍｗ）  （ｇ/ｍ3）。上流コンパート

メントには実測値を入力した。下流のコンパートメントは上流からの移流計算の値となる。 

② 対象物質のコンパートメント負荷量（Ｉｗ） （ｇ） 

コンパートメントへの流入化学物質の濃度（Ｍｗ） × コンパートメント水容量（Ｖ1）m3 。 

3）） 
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③ 対象物質の溶存態の入口濃度 

最上流側のコンパートメントへの流入化学物質の溶存態濃度（Ｃｄ） （ｇ/ｍ3） 

④ 対象物質の懸濁態の入口濃度（Ｃｐ） 

各コンパートメントでのＳＳ濃度（ＳＳ） （ｇ/ｍ3）で実測値を採用。 

⑤ 懸濁物入口濃度（ＳＳ） 

各コンパートメントでのＳＳ濃度（ＳＳ）（ｇ/ｍ3）で実測値を採用。 

 
（4） 分配係数の計算 

① コンパートメントの水中ＳＳの有機炭素含有比（ＯＣＳＳ） 

各コンパートメントでの実測値を設定する。 

② 有機炭素吸着定数（ｋｏｃ） 

ｋｏｃ＝0.41×Ｐｏｗ。 ＰｏｗはｌｏｇＰｏｗの値から算出する。（ｍ3/ｇ） 

③ 水相での化学物質の溶存態分配比（ｆｗｗ） 

ｆｗｗ＝１／（1+ｋｏｃ×ＯＣＳＳ×ＳＳ） （無次元） 

④ 水相での化学物質の吸着態分配比（ｆｗｓｓ） 

ｆｗｓｓ＝（ｋｏｃ×ＯＣＳＳ×ＳＳ）／（1+ｋｏｃ×ＯＣＳＳ×ＳＳ）（無次元） 

⑤ 底質の有機炭素含有比（ＯＣｓｅ） 

 実測値を採用した。ＯＣｓｅの実測値はＹ－１－ａが 0.034、ｙ－２－ｂが 0.022、ｙ－１－ｂ

が 0.066、ｙ－３－ａは 0.007 であった。測定値がない合流点は 0.050 を採用した。また下水放

流点は測定値がないが下流のｙ－３－ａの値を考慮して 0.020 を採用した。 

⑥ 底質の間隙率（φ） 

一般に 0.5   （出典：産業技術総合研究所 1）） 

⑦ 底質粒子密度（ρ） 

一般に 1,600,000（ｇ/ｍ3）（出典：産業技術総合研究所 1）） 

⑧ 底質相での化学物質の間隙水への分配率（ｆｓｅｗ） 

ｆｓｅｗ＝φ／（φ＋Ｋｏｃ×ＯＣｓｅ×（１－φ）×ρ）   （無次元） 

⑨ 底質相での化学物質の底質粒子への分配率（ｆｓｅｓ） 

ｆｓｅｓ＝（Ｋｏｃ×ＯＣｓｅ×（１－φ）×ρ）／（φ＋Ｋｏｃ×ＯＣｓｅ×（１－φ）×ρ） 

（無次元） 

 
（5） 懸濁粒子沈降による減少量（ΔSs） 

① 懸濁粒子沈降速度（Ｒｓｔ1） 

 設定値として 0.5 ｍ／日（Ｒｓｔ1）   （出典：産業技術総合研究所 1）） 

② 粒子沈降による化学物質移動の速度定数（Ｋｓｔ1） 

懸濁粒子沈降速度（Ｒｓｔ1）／コンパートメント水深（ｄ ｍ） （1／日） 

（出典：産業技術総合研究所 1）） 

③  コンパ－トメントの滞留時間の日換算（Ｔ‘） 

 コンパートメント滞留時間（Ｔ秒）／（24*60*60）  （日） 

④ コンパートメント沈降後濃度（Ｃ‘） 

化学物質全濃度（Ｃ）×ｅｘｐ［－（Ｋｓｔ1×Ｔ‘）］ （ｇ/ｍ3）   

⑤ コンパートメント内沈降による濃度減少分（⊿Ｃ1） 

⊿Ｃ1＝Ｃ1－Ｃ‘ 
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⑥ 沈降による存在量の減少分（⊿Ｓｅ） 

濃度減少分⊿Ｃ1×コンパートメント水容量（Ｖ） 

 
（6） 底質の巻上げによる増加（ΔSr） 

① 底質化学物質濃度（Ｃ2） 

実測値を採用。 

② コンパートメント底質厚（ＤＥＰｓｅ） 

巻き上げの対象となる底質の厚さは 2ｃｍ （0.02 ｍ）とする。 

③ コンパートメント底質体積（Ｖｓｅ） 

コンパートメント面積（Ａ）×コンパートメント底質厚（ＤＥＰｓｅ）  (0.02m) （ｍ3） 

④ 底質化学物質存在量（Ｍｓｅ） 

コンパートメント底質体積（Ｖｓｅ）×底質化学物質濃度（Ｃ2） 

⑤ 底質巻上げ速度（Ｒｒｓ）   

0.0000050 ｍ／日とする。  （出典：産業技術総合研究所 1）） 

⑥ 巻き上げ速度定数（Ｋｒｓｗ） 

Ｋｒｓｗ＝Ｒｒｓ／（ＤＥＰｓｅ×（１－φｓｅ））  （１／日）   

（出典：産業技術総合研究所 1）） 

⑦ 巻き上げによる水中へ移動量（⊿Ｓｒ） 

⊿Ｓｒ＝巻き上げ速度定数（Ｋｒｓｗ）×底質相での化学物質の底質粒子への分配率（ｆｓｅｓ）×

底質化学物質量（Ｍｓｅ）  （ｇ） 

 
（7） 水相から底質への拡散移行量（ΔSw） 

① コンパートメント化学物質量（Ｍｗ） 

コンパートメント入口化学物質濃度（Ｍｗ） （ｇ/ｍ3） 上流流入濃度の実測値を採用。 

下流側はモデル解析で自動計算した値となる。 

②  水相水深（ＤＥＰｗ ＝  ｄｗ） 

 コンパートメントの水相の水深（ＤＥＰｗ ＝ｄｗ） （ｍ） 各コンパートメントの水理条件

で入力。 

③  水相側の質量移動係数（Ｋｌｗ） 

設定値 0.72 （ｍ／日）    （出典：産業技術総合研究所 1）） 

④ 底質相側の質量移動係数（Ｋｌｓｅ） 

 設定値 0.0072 （ｍ／日）  （出典：産業技術総合研究所 1）） 

⑤  水相から底質相への拡散速度定数（Ｋｗｓｅ） 

 1／（１／Ｋｌｗ+1／Ｋｌｓｅ）／ＤＥＰｗ   （出典：産業技術総合研究所 1）） 

⑥ コンパートメント内滞留時間の日換算（ＤＴ‘） 

 コンパートメント滞留時間（Ｔ 秒）／（24*60*60） （日） 

⑦  水相での化学物質の溶存態分配比（ｆｗｗ） 

１／（1+ｋｏｃ×ＯＣＳＳ×ＳＳ）  （無次元）   （出典：産業技術総合研究所 1）） 

⑧  水相から底質への拡散移動量（⊿Ｓｗ） 

⑨ 水相から底質相への拡散速度定数（Ｋｗｓｅ）×水相での化学物質の溶存態分配比（ｆｗｗ）×化

学物質量（Ｍｗ）×コンパートメント内滞留時間の日換算（ＤＴ‘） 
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（8） 底質間隙水の拡散で水中への移行量（ΔSd） 

① 底質間隙率（φｓｅ） 

 一般に 0.50  （出典：産業技術総合研究所 1）） 

② コンパートメント内底質化学物質量（Ｍｓｅ） 

上記底質巻上げ量計算項目のコンパートメント内底質存在量（ｇ） 

③ 水相側の質量移動係数（ｋｌｗ） 

 上記の設定値 0.72 （ｍ／日）  （出典：産業技術総合研究所 1）） 

④ 底質相側の質量移動係数（ｋｌｓｅ） 

 上記の設定値 0.0072 （ｍ／日）  （出典：産業技術総合研究所 1）） 

⑤ 底質相から水相への拡散速度定数（ｋｓｅｗ） 

１／（１／ｋｌｗ＋１／ｋｌｓｅ）／（ＤＥＰｓｅ×φｓｅ）  （1/日）   

（出典：産業技術総合研究所 1）） 

⑥ 滞留時間換算値（ＤＴ‘） 

上記のコンパートメント滞留時間（Ｔ 秒）／（24*60*60） （日） 

⑦ 水相での化学物質の溶存態分配比（ｆｓｅｗ） 

上記の水相での化学物質の溶存態分配比（ｆｓｅｗ） 

⑧ 底質相から水中への拡散移動量（⊿Ｓｄ） 

底質相から水相への拡散速度定数（ｋｓｅｗ）×水相での化学物質の溶存態分配比（ｆｓｅｗ） 

×コンパートメント入口化学物質濃度（Ｍｗ） × コンパートメント滞留時間（ＤＴ‘） 

（9） 底質での分解による減少量ΔD2 

① 底質の容積（Ｖse） 

上記より底質厚さ（2ｃｍ）の容積（Ｖｓｅ） （ｍ3） (出典： 環境省 2)) 

② 底質化学物質の存在量（Ｍｓｅ） 

上記のコンパートメント内底質存在量（Ｍｓｅ）  （ｇ） 

③ 底質中半減期（Ｔ(1/2)） 

一般に 50日 （出典： 産業技術総合研究所 3）） 

④ 底質中分解定数（Ｋ2） 

0.693/（Ｔ(1/2)）で求まる値  （1/ｄ）  (出典： 環境省 2)) 

⑤ コンパートメント滞留時間(Ｔ 日) 

上記のコンパートメント滞留時間（Ｔ 秒）／（24*60*60） （日） 

⑥ コンパートメント内底質分解後濃度（Ｃ2‘） 

Ｃ2×ｅｘｐ［-（ｋ2×Ｔ‘）］ (出典： 環境省 2)) 

⑦ コンパートメント内底質での分解による濃度減少分(⊿Ｃ2‘) 

⊿Ｃ2‘＝Ｃ2－Ｃ2‘ 

⑧ コンパートメント内底質での分解減少量（⊿Ｄ2） 

⊿Ｄ2＝⊿Ｃ2‘×Ｖ2 

 
（10） 底質への吸着による減少量（ΔZ1） 

① 底質の吸着層の厚さ(d2) 

 一般に 1ｍｍとする。   

② コンパートメントの底質面積（Ａ） (m2) 

上記からコンパートメントの底質面積（Ａ） 
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③ コンパートメント吸着部分の容積（Ｖ2） 

Ｖ2＝上記の吸着層の厚さ(d2)×コンパートメントの底質面積（Ａ） 

④ 底質の真密度（ρ） 

1.6ｇ/ｃｍ3とする。(出典： 産業技術総合研究所 1)) 

⑤ 吸着する底質の全重量（Ｇ） 

Ｇ＝Ｖ2×ρ  （ｋｇ） 

⑥ 水中の化学物質平衡濃度（Ｃ） 

 上記のコンパートメント濃度（Ｍｗ）を用いる。 （ｇ/ｍ3） 

⑦ オクタノール・水分配係数（Ｐｏｗ） 

上記の水オクタノール分配係数（Ｐｏｗ） 

⑧ 比例定数（ｋｏｃ） 

log（ｋｏｃ）＝ａ×log（Ｐｏｗ）+ｂ 

よりｋｏｃを求める 

⑨ 有機炭素の質量濃度（ｆｏｃ） 

一般に 0.05 (ｇ／ｇ－ｓｏｉｌ)   

⑩ 分配係数（ｋｄ） 

ｋｄ＝（ｋｏｃ）×（ｆｏｃ） 

⑪ 吸着濃度（Ｓ） 

Ｓ＝ＫＤ×（Ｃ） 

⑫ 土壌への吸着量（⊿Ｚ1） 

⊿Ｚ1＝吸着する底質の全重量（Ｇ）×吸着濃度（Ｓ） 

⑬ 底質への吸着によるコンパートメント内濃度減少 

⊿Ｚ1／Ｖ1  （ｇ/ｍ3） 

 
（11） 水中での分解による減少量（ΔD1） 

 文献（出典：産業技術総合研究所 3））によれば、ノニルフェノールエトキシレートの半減期は

35.6 日、ノニルフェノキシ酢酸の半減期は 22.8～27.8 日、ノニルフェノールは 50.3 日ときわ

めて長く、難分解性の物質といえる。 

① 水中分解速度係数（Ｋｄｅｇｗ） 

 ノニルフェノールエトキシレートの分解速度は文献から概ね 0.05（1/day）、ノニルフェノー

ルは 0.085（1/day）、ノニルフェノキシ酢酸は 0.101（1/day）の値を採用した。 （出典：産

業技術総合研究所 3）） 

② 滞留時間の日換算値（ＤＴ‘） 

コンパートメント内滞留時間（Ｔ秒）を日換算した滞留時間(１／日) 

ＤＴ‘＝コンパートメント滞留時間Ｔ(秒) ／（24*60*60） 

③ 水中での分解量（⊿Ｄ1） 

⊿Ｄ1＝水中分解速度係数（Ｋｄｅｇｗ）×コンパートメント内濃度（Ｍｗ） (ｇ/日) ×滞留時間(１

/日) 

 

（12） 水中から揮散による減少量（ΔV1） 

① 液相質量移動係数（Ｋ1） 
文献値より 0.72 （ｍ/日）  
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② 気相質量移動係数（Ｋｇ） 
文献値より 72 （ｍ/日）  

③ コンパートメント水深（ＤＥＰｗ） 
上記のコンパートメント水深（ＤＥＰｗ） 

④ 気液分配係数（ＫＡＷ） 
上記より気液分配係数（ＫＡＷ） 

⑤ 一次速度定数（Ｋｖｏｌｗ） 
Ｋｖｏｌｗ＝1／（（1/Ｋ1）＋1／（Ｋｇ×ＫＡＷ））／ＤＥＰ 

⑥ 揮発面積（Ａ） 
上記のコンパートメント面積と同じ（Ａ） （ｍ2） 

⑦ 水中の化学物質濃度（Ｃ１） 
上記のコンパートメント入口全濃度（Ｍｗ）と同じ 

⑧ 水中の溶存態分配率（ｆｗｗ） 
上記の水中での溶存態分配率（ｆｗｗ）  

⑨ コンパートメント滞留時間秒値 （ＤＴ） (ｓｅｃ) 
上記の滞留時間(秒) 

⑩ コンパートメントの揮発量（⊿Ｖ1） 
⊿Ｖ1＝揮発面積（Ａ）×水中の化学物質濃度（Ｃ１）×水中での溶存態分配率（ｆｗｗ） ×一次速度定数

（Ｋｖｏｌｗ）×コンパートメント滞留時間秒 （ＤＴ）  （ｇ） 
 

（13） 漁獲による除去量 

① コンパートメント漁獲量（Ｆ） 
 1 日当たりの漁獲量（Ｆ）  （ｇ/日）  ここでは 5ｋｇ（5000ｇ）/日と仮定した。 
 谷田川では鯉が生息しており、鯉釣りをする２～３人が確認されることから、 
 鯉の 1 匹重量 0.85ｋｇ×6 匹/日＝5.1ｋｇ から 5.0ｋｇ/日とした。 

② 毎秒当たり漁獲量（Ｃｆ） 
Ｃｆ＝ （Ｆ 5000）ｇ/（24*60*60）  （ｇ/ｓｅｃ） 

③ コンパートメント滞留時間（秒）（Ｔ） 
上記のコンパートメントの滞留時間（秒） 

④ 水中対象物質濃度（Ｃ1） 
上記のコンパートメント入口全濃度（Ｍｗ）と同じ  (g/m3) 

⑤ 生物濃縮倍率（ＢＣＦ） 
文献（出典：産業技術総合研究所 3）より 仮定して 80 倍を採用 
 魚の比重（Pｆ） 

 1,000,000 ｇ/ｍ3 （＝1ｔ/ｍ3） 
⑥ 漁獲による除去量（⊿Ｆ‘） 

⊿Ｆ‘＝ＢＣＦ×Ｃ1×（Ｃｆ／Pｆ） 
⑦ コンパートメント漁獲による除去量（⊿Ｆ） 

⊿Ｆ＝⊿Ｆ‘×Ｔ（ｓｅｃ） 
 

（14） 前駆物質の分解で増加する物質量（ΔO1） 

 モデルで中間生成物については複雑化を避けるため組み込まないこととしたが、参考に考え方を示

す。 
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① ノニルフェノールエトキシレート（NPｎEO） 
i） 水中のノニルフェノールエトキシレート濃度（Ｃｅｏ１） 

Ｃｅｏ１は上流濃度として実測値 （05.12）ノニルフェノールエトキシレート 0.0023ｇ/ｍ3（＝ｍｇ/ｌ）、 
ノニルフェノール 0.00096ｇ/ｍ3、ノニルフェノキシ酢酸 0.00610ｇ/ｍ3 である。 
コンパートメント内のノニルフェノールエトキシレート負荷量（Ｉｗ） （ｇ） 
Ｉｗ＝ 濃度（Ce01）×コンパートメント容量(V1) 

 
ii） 水中のノニルフェノールエトキシレートの分解速度係数（ｋｅｏ１） 

 既述（11）したノニルフェノールエトキシレート水中分解速度係数（Ｋｄｅｇｗ）の値を採用して 0.05 （1/日） 
iii） 滞留時間の日換算（ＤＴ‘） (1/日)  

上記の滞留時間の日換算値（ＤＴ‘） (1/日) 
iv） 分解後の残存濃度（Ｃｅｏ１‘） 

Ｃｅｏ１‘＝Ｃｅｏ１×ｅｘｐ（－Ｋ×Ｔ）  （ｇ/ｍ3） 
v） 分解によるノニルフェノールエトキシレートの濃度減少 

⊿Ｏ０＝  Ｃｅｏ１－Ｃｅｏ１‘  （g/m3） 
 
② ノニルフェノキシ酢酸（NP2EC） 
i） 水中のノニルフェノキシ酢酸濃度（Ｃｅｏ2） 

コンパートメント内のノニルフェノキシ酢酸負荷量（Ｉｗ2） （ｇ） 
ii） 水中のノニルフェノキシ酢酸の分解速度係数（ｋｅｏ2） 
 既述（11）したノニルフェノキシ酢酸の水中分解速度係数（Ｋｄｅｇｗ）の値を採用して 0.101 （1/日） 
iii） 滞留時間の日換算（ＤＴ‘） (1/日)  

上記の滞留時間の日換算値（ＤＴ‘） (1/日) 
iv） 分解後の残存濃度（Ｃｅｏ2‘） 

Ｃｅｏ2‘＝Ｃｅｏ2×ｅｘｐ（－Ｋ×Ｔ）  （ｇ/ｍ3） 
v） 分解によるノニルフェノキシ酢酸の濃度減少 
⊿Ｏ2＝  Ｃｅｏ2－Ｃｅｏ2‘  （g/m3） 
 
③ ノニルフェノール（NP） 
i） 水中のノニルフェノール濃度（Ｃｅｏ3） 

コンパートメント内のノニルフェノールエトキシレート負荷量（Ｉｗ） （ｇ） 
ii） 水中のノニルフェノールの分解速度係数（ｋｅｏ１） 

  既述（11）したノニルフェノ－ルの水中分解速度係数（Ｋｄｅｇｗ）の値を採用して 0.085 （1/日） 
iii） 滞留時間の日換算（ＤＴ‘） (1/日) 

上記の滞留時間の日換算値（ＤＴ‘） (1/日) 
iv） 分解後の残存濃度（Ｃｅｏ１‘） 

Ｃｅｏ１‘＝Ｃｅｏ１×ｅｘｐ（－Ｋ×Ｔ）  （ｇ/ｍ3） 
v） 分解によるノニルフェノールの濃度減少 

⊿Ｏ０＝  Ｃｅｏ１－Ｃｅｏ１‘  （g/m3） 
 
 

 次頁以降に、ノニルフェノールエトキシレート、ノニルフェノキシ酢酸、ノニルフェノールの 3物

質について解析した結果を示す。 
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4）  解析モデルの検証 
モデルによる計算値と実測値の比較結果を以下に示す。 

(1) ノニルフェノール 
 
 
 
 
 
 モデルによる計算値は実測値に比べ Y-1-b 地点で概ね同程度であり Y-3-a 地点でやや高い傾向が見

られた。モデル解析の結果、大気への揮発はほとんど無く、移流量、懸濁粒子沈降による減少量、水

中での分解量の割合は、Y-1-b コンパートメントでそれぞれ 74％、22％、2％であり、移流以外には懸

濁粒子沈降による減少が卓越していることがわかった。 

  
(2) ノニルフェノールエトキシレート 
                                    
 
 
 
 
 モデルによる計算値は実測値に比べ Y-1-b 地点で概ね同程度であり Y-3-a 地点でやや高い傾向が見

られた。モデル解析の結果、大気への揮発はほとんど無く、移流量、懸濁粒子沈降による減少量、水

中での分解量の割合は、Y-1-b コンパートメントでそれぞれ 75％、22％、1％であり、移流以外には懸

濁粒子沈降による減少が卓越していることがわかった。 

 
(3) ノニルフェノキシ酢酸 
 
 
 
 
 
 モデルによる計算値は実測値に比べ Y-1-b 地点、Y-3-a 地点でともにやや低い傾向が見られた。モ

デル解析の結果、大気への揮発はほとんど無く、移流量、懸濁粒子沈降による減少量、水中での分解

量の割合は、Y-1-b コンパートメントでそれぞれ 74％、22％、2％であり、移流以外には懸濁粒子沈降

による減少が卓越していることがわかった。 

 

 
 

 
 
 
 
 
 

地点 Y-1-a Y-2-ｂ Y-1-ｂ Y-3-a 
計算値ｇ/ｍ3  －  － 0.00018 0.00016 
実測値ｇ/ｍ3 0.00096 0.00019 0.00018 0.00011 

地点 Y-1-a Y-2-ｂ Y-1-ｂ Y-3-a 
計算値ｇ/ｍ3  －  － 0.0011 0.0010 
実測値ｇ/ｍ3 0.0023 0.0017 0.0011 0.0005 

地点 Y-1-a Y-2-ｂ Y-1-ｂ Y-3-a 
計算値ｇ/ｍ3  －  － 0.0039 0.0034 
実測値ｇ/ｍ3 0.0061 0.0063 0.0068 0.0067 
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