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農薬の動態予測 と コ ン ビ ュ ー タ シ ミ ュ レ ー シ ョ ン

住友化学工業株式会社生物環境科学研究所 主
大阪大学先端科学技術共同研究セ ン タ 一 位

は じ め に

環境 に お け る 農薬の動態 を 定量 的 に 予測 し よ う と す る

試 み は， 1970 年代後半 に さ か の ぼ る 。 1979 年 M A CK A Y

はい わ ゆ る Fugac ity モ デル を 開発 し た 。 こ の モ デ ル は

化学物質が大気， 水， 土壌， 生物 より な る 環境 に 流入 し

た 場 合， 化 学 物 質 の 物 理 化 学 的 性 質 Fugac ity (逃 避

力 ; 単位圧力 ) に よ って 各相 への分配が決 ま る と す る も

の であ る 。

モ デル は， 化学物質 に 変化 の ない 分配平衡 を 扱 う レベ

ル I か ら ， 流出， 分解 を 伴 う 非平衡 ・ 非定常状態 を 扱 う

レベノレIV ま で展開を見た (M A CK A Yand P ATERS ON， 1982) 。

一方， 本格的 な コ ン ビ ュ ー タ ソ フ ト の 開発 は ア メ リ カ

EPA で行わ れ た 。 EPA の最初の モ デ ル は PRZM と 呼

ば れ， C ARS E Lら (1984) に よ り 開 発 さ れ た 。 こ の モ デ

ル は土壌や植物 に 散布 し た 農薬の土壌表層 での挙動や溶

脱 を シ ミ ュ レ ー シ ョ ン す る も の で， そ の後 (199 3) パー

ジ ョ ン ア ッ プ (ver . 2 . 0) が な さ れた 。

さ ら に水系 に 流入 し た 農薬の移 動 と 分解挙動 を予測す

る EXAMS (1990) お よ び EXAMS II (199 3) が 開 発

さ れた。 ま た 最近 (1995) ， 米生産 に 多い 水 田園 場での

農薬挙動 を シ ミ ュ レ ー ト す る モ デル (RICEWQ) も 開

発 さ れてい る 。

ド イ ツ で は地下水汚染 を 意識 し た PELMO が1991 年

K L E INに より 開発 さ れ， 最近 で は こ の Monte Carlo 版

(MCPELMO ; K LE IN， 1997) が発表 さ れた 。

一方， 室内環境での殺虫剤 な ど の挙動 を記述す る 試み

は最近に な って 開始 さ れた。

ア メ リ カ EPA の SCIES (Versar Inc . ， 1992) や

MCCEM (Geomet Tec hnol. ， Inc .， 1995) が こ れで， 共

に 気中濃度 を 予測す る が， 後者で は 曝露量の推定が可能

と な ってい る 。

こ の ほ か， オ ラ ン ダ の RIVM が開発 し た CONSEX

PO (1995) が あ る 。 こ の モ デル は消費者製品 を使用 し

た際 の吸入， 経皮 ， 経 口 曝露 と 体内取込量の評価が可能
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で あ る 。 日 本 で は M ATO BAet al. (1995) が 開発 し た ソ

フ ト InPest が有名 で あ る 。

こ の ソ フ ト は殺虫剤の室内 での挙動 を極 めて 精確 に シ

ミ ュ レ ー ト す る の み な ら ず， 吸入， 経皮 ， 経 口 に よ る 曝

露量 を 算 出 し， 有害性 デ ー タ と 組 み 合 わ せ る こ と に よ

り ， 散布者， 居住者 の リ ス ク ア セ ス メ ン ト を 実施す る こ

と がで き る 。 以上， コ ン ピ ュ ー タ ソ フ ト の展 開 を 時系列

的 に 見て き た が， 今 日 こ れ ら は農薬登録や リ ス ク ア セ ス

メ ン ト で有力 な ツ ー ル と な って おり ， ア メ リ カ EPA で

は U RBANand C OOK (1986) が提案 し た リ ス ク ア セ ス メ ン

ト の テ ィ ア ー シ ス テ ム (Tier System) の レ ベ ル 3 に 手且

み込 ま れてい る 。 こ こ で は ， 特 に PRZM/EXAMS の組

み合わ せ が推 奨 さ れ， こ れ ら が より 現実 的 な EEC (推

定環境濃度) を 算 出 す る た め ， リ ス ク 判 定 に 用い ら れ

る 。 EU に おいて も ， 次章 2 節 の 図 3 に 示す よ う に コ ン

ビ ュ ー タ シ ミ ュ レ ー シ ョ ン が農薬登録の許認可の判断 に

用い ら れてい る o こ の よ う に ， コ ン ビ ュ ー タ シ ミ ュ レ ー

シ ョ ン に よ る 農薬 の動態予測 は 開発品の リ ス ク ア セ ス メ

ン ト に ， ま た既 存剤 の再 点検に活用す る こ と がで き る 。

小稿 は， こ の よ う な背景の下で 1998 年 3 月 29 日 松江

で行わ れ た ， 日 本農薬学会第 2 3 回大会 シ ン ポ ジ ウ ム で

公表 さ れた 当該分野 に お け る 国際 的 な先端技術の紹介で

あ る 。

シンポ ジ ウ ム講演概要

1 コ ン ビ ュ ー タ シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る 土壌環境中

での農薬の動態予測ー現状 と 今後の研究課題ー

高 木和広 (農業環境技術研究所)

高 木 (1998) は，

( 1 ) シ ミ ュ レ ー シ ョ ン モ デル に ついて

( 2 ) 畑土壌 (不飽和下層土) 環境中 での 農薬の動態

( 主 に 分解 ・ 吸着) と そ の 予測 に ついて

( 3 ) 水田土壌環境中 で の 農薬の動態 と そ の予測 に つ

いて

( 4 ) 今後の課題 と 方向性

に ついて 論じ た 。

(1) で は シ ミ ュ レ ー シ ョ ン モ デ ル の 分類 に ついて 述

べ ， 分 配 平 衡 論 モ デ ル に は Fugac ity モ デ ル レ ベ ル

1 ， II が， 速 度 論 モ デ ル に は PRZM， EXAMS， 
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PELMO， MACRO， RICEWQ な ど が あ る こ と を 紹 介
し た 。

( 2  ) で は EU に お り る 共 同 研 究 の 成果 に つ い て 述 べ
Tこ。

( 3  ) に お い て は次の水回環境の コ ン パ ー ト メ ン ト モ デ
ル を紹介 し た ( 図ー 1 ) 。

こ の数理モ デルは， 水田 田面水 と 土壌表層 での農薬の
挙動 を 記述す る (高木 ら ， 1996) 。

コ ン パー ト メ ン ト l は 図面水 と 土壌表層 O�5 mm よ
り な り ， コ ンパー ト メ ン ト 2 は土接表層 5�10 mm よ り
な る 。 さ ら に コ ンパー ト メ ン ト l に お け る 土壌表層 は水
相 と 固相の 2 相 に 分割 さ れ る 。 コ ンパー ト メ ン ト l お よ
び 2 での農薬の挙動 を 記述す る 微分方程式 は次の と お り
であ る 。

農薬の挙動 を記述す る 微分方程式
図面水お よ び土壌 (水相) 中 :

，ハv一一笠= v . J(s白 ・ ( CωIS - Cω) - Q . Cωdt 

- M ' kdes ・ (J( . Cω1111 _ CS)

f五� . A . Cω V ' Mw ・ Cω

土壌 (固相) 中 
rc Mつ否三=M ' kd包s ・ (K . Cω1 1 n - Cs) 

- M ' kds ' Cs 

こ れ ら の微分方程式 に 基づい て シ ミ ュ レ ー シ ョ ン を行 う
に は， 農薬の物性や環境条 件 に 関 す る 15 種の パ ラ メ ー
タ が必要で、あ る 。 し か し， 感度分析の結果， シ ミ ュ レ ー
シ ョ ン に 大 き く 影響 す る パ ラ メ ー タ は 物性 で は 水溶解
度， 土壌吸着係数， 土壌分解速度， 環境条件では水の収
支 (降下浸透速度， 表面流出速度) で あ る こ と がわ か っ
た。

具体例 と し て ， 除草剤 プ レ チ ラ ク ロ ー ル (粒剤) が示
さ れ た。 15 種 の パ ラ メ ー タ は， ①室 内 実験 に よ る 実測
値 と ②文献か ら の計算値 と し ， シ ミ ュ レ ー シ ョ ン結果 を
比較す る こ と と し た (表ー 1 ) 。

シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 結 果 は ， 別 に 行 わ れ た 園 場 試 験
(1995， 1996) に よ る 動態解析や農薬残留 調 査 の 結果 と
比較 ・ 検証 さ れた 。 圃場田面水中での プ レ チ ラ ク ロ ー lレ
の挙動は， 実測値 お よ び文献値パ ラ メ ー タ の い ずれの入
力 に よ る 予測 で も 比較的良好に記述 さ れた ( 図 2) 。

土壌表層中 の挙動では， 実測値 パ ラ メ ー タ 入力 に よ る
シ ミ ュ レ ー シ ョ ン が よ り 良 い結果 を 与 え た 。

高木氏 は， 最後に ( 4 ) 日 本 に お け る 今後の課題 と 方向
性 に つ い て ， 次の よ う に述べた。

第 1 コ ン パー ト
メ ン ト

畑土壌では， ① 日 本 に お け る 気象条件 と 土壌条件に 沿
表面流出 っ た既存モ デル の 見直 し と ラ イ シ メ ー タ ー に よ る 検証 ・
水 中分解 評価， ②不飽和下層土 ( l m 以下) で の分解 ・ 吸脱着 の

第2 コ ンパー ト
メ ン ト

降下浸透

土中分解 研究
水田土壌では， ①水田版 PRZM (溶脱 と 流出 を 予測)

の開発 と ラ イ シ メ ー タ ー に よ る 検証 ・ 評価， ②還元層，
耕盤， 暗 き ょ の考慮、

図 ー 1 水回環境 中 で の 農薬動態予測 の た め の コ ンパ ー ト
動態予測全般 と し て ， ①農薬環境特性 の デ ー タ ベー ス

の整備 ・ 公開， ②気象お よ び土壌 に 関 す る デー タ ベー ス
メ ン ト モ デル

表 - 1 コ ン ピ ュ ー タ シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に必要なパラ メ ー タ と プ レ チ ラ ク ロ ー ノレ の挙動 を 予測 す る 際 に

入力 し た 数値 (実測値 と 文献値) ( い ずれ も 代表例)

実測値 文献値

パ ラ メ ー タ 単位 第 1 コ ンパー ト 第 2 コ ンパー ト 第 1 コ ンノfー ト 第 2 コ ンパ ー ト

メ ン ト メ ン ト メ ン ト メ ン ト

水溶解度 Cws mg/t 50 . 0  50 . 0  

降下浸透速度 m'/day 0 . 004 0 . 004 0 . 006 0 . 006 

(田商水)
表面流出速度 Q m'/day 0 . 01 2  0 . 006 

土壌吸着係数 K 13 . 03 13 . 03 9 . 29 9 . 29 

非線形度 n l . 08 l . 08 l . 0  l . 0  

土中分解速度 kds /day 0 . 0368 0 . 0368 0 . 0866 0 . 0866 
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• 

散布後 日 数

図 -2 田商水 中 の プ レ チ ラ ク ロ ー ル濃度 の 実測値 と 予測
値の比較

の整備 ・ 公開

が必須で あ る 。

2 Monte Carlo Analysis Using Pesticide Leach

ing Model (PELMO) (PELMO を使 っ た 溶脱

農薬の Monte Carlo 分析)

Mic hael KL E IN (Fraunhofer-Institut， ド イ ツ )

ヨ ー ロ ッ パで は農薬 な ど に よ る 地下水汚染が重大関心

事であ る 。 こ の た め溶脱 モ デルが多数開発 さ れた。 し か

し， こ れ ら の モ デ ル は 決定 論 的 (deterministic ) で，

単一の シ ナ リ オ で通常単一の デー タ が入力 さ れ， 単一の

結果が出力 さ れ る 。 し か し な が ら ， 実際 の環境 は そ れ程

単純で は な く ， 諸国子が し ば し ば変動す る た め 出力 の結

果の解釈 を め ぐ って 議論が起 こ る 。 こ の た め， 単一デー

タ で は な く そ の分布 を 入力 す る こ と で こ れ ら の変動幅 を

カ バー す る推 計学的 (Stoc hastic ) ア プ ロ ー チ が展開 さ

れ る こ と と な っ た 。 こ の た び， PELMO を 用いて ま ず，

気象条件 ( ド イ ツ 9 地域 に お け る 降水量 と 気温) を デー

タ ベ ー ス 化 し， 土 壌 (5 種) か ら の 溶脱 を推 計 す る

Monte Carlo シ ミ ュ レ ー シ ョ ン を 開 発 し た (KL El N

1997， 1998) 。

本論 に 入 る 前 に ， KL E INは EU での 農薬登録で コ ン ビ

ュ ー タ シ ミ ュ レ ー シ ョ ンがい か に 重要 な ス テ ッ プに あ る

かの説明 を し た 。 そ の フ ロ ー を 図 3 に 示す。

本論で は ま ず， 基礎 デー タ の集積 を行っ た 。

表-2 に 示す ド イ ツ の代表 9 地域 の， 過 去 30 年聞 に わ

た る 気象条件 (降水量 と 気温) を デー タ ベー ス 化 し た 。

ま た ， 代表的 な土壌型 5 種 (表 3) を選んだ 。 次 に 9 地

域 と 5 土壌型 の組み合わ せ に より ， ド イ ツ 全土 を カ バー

す る 1 3 の シ ナ リ オ を作成 し た 。

Monte Carlo シ ミ ュ レ ー シ ョ ン は
( 1 ) 気象条件 を変動 (1 ， 000 回 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン)
( 2 ) 土壌型 を変動 (500 回 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン)

して 行 っ た 。 散布 は春 と 秋の 2 固 と し， 農薬 は， 溶脱濃

DT-50 く 21 日

お よ び Koc > 500 ?
(ai お よ び主代謝物)

no 

モ デル計算 : 現実 に 起 こ る “最悪"

の シ ナ リ オ

c く 0 . 1 μg/ l
お よ び

c/ERC く 1 お よ び
.c!TRC < 1  ? 

ラ イ シ メ ー タ ー

c < 0 . 1 μg/ l  
お よ び c/ERC < 1 お よ び

yes 

yes 

c 溶脱濃度
ERC = 生態影響濃度
TRC = 毒性濃度

登録不可

yes 

登録不可 I [ 登録可

移動 と 溶脱

図 - 3 農薬登録 に 用 い ら れ る シ ミ ュ レ ー シ ョ ン モ デ ルー

EU の現状

� 

度 の 異 な る 3 種 類 (0 . 01 μ g/ l， 0 . 1 μ g/ l お よ び l . 0

μg/ l) と し た 。

代表的 な シ ナ リ オ の 例 ( シ ナ リ オ No. 1 1 ) に ついて

述べ る 。 シ ナ リ オ No. 1 1 は， 南 部 の カ ル ス ト 地域 を 表

す No. 8 Nurnberg と 土 壌 型 No .  5 Rendzina の 組 み 合

わせであ る 。

シ ミ ュ レ ー シ ョ ン結果 は，

( 1 )  溶脱 濃度 はい ずれの農薬 で も log normal の 分

布 を 示す。

( 2 ) 溶脱 濃度 の 幾何標 準偏差 (広 がり ， Sgeom) 

は農薬の 幾何平均溶脱 濃 度 (Cmean) が大 きい ほ ど 小

さい 。

シ ナ リ オ No.ll で は ，

春 : Sgeom = 0 . 288 36-0 . 0796178 log Cmean 
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ド イ ツ の代表的な地域での年間降水量 (mm) と 気温 ("C)表 - 2

平均年間気温

7 . 1  
8 . 0  
8 . 4  
8 . 9  
8 . 1  

10 . 4  
7 . 4  

7 . 9  

6 . 2  

標準偏差

145 . 5  
88 . 5  

1 13 . 1  
102 . 5  
1 10 . 1  
152 . 5  
244 . 5  
1 17 . 9  
268 . 17 

平均降水量

926 . 2  
544 . 0  
770 . 3  
583 . 8  
494 . 0  
657 . 8  

1 . 168 . 7  
644 . 2  

1 . 831 . 3  

Schleswig ( シ ユ レ ス ヴ ィ ッ ヒ )
Teterow ( テ テ ロ ヴ)
Hamburg (ハ ン プル ク )
Berlin (-吐ル リ ン)
Magdeburg ( マ ク デ プル ク )
Frankfurt ( フ ラ ン ク フ Jレ ト )
Bad Marienberg (パー ト マ リ ー エ ンベ ル ク )
Nurnberg (ニ ュ ー ル ンベル ク )
Oberstdorf ( オ ベル ス ト ド ル フ )

No. 地域

'A
の，u
qU
44
FhU
FO
nt
n6
nud

本研究で用 い た 土壊型表 - 3

pH 

6 . 5  
5 . 1  
6 . 5  
6 . 3  
7 . 5  

有機炭素 [%] 剖

1 . 9  
1 . 5  
1 . 0  
1 . 9  

2 . 2  

ク レイ [%]

19 
3 

1 1  
20 
25 

砂 [%]

'i
RU
FO
Rd
oo

 

。，u
nmu

aaτ
噌・A

深 さ [cm]

70 
110  
100 
60 
30 
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と な る 。

溶脱濃度 の 異 な る 3種類の農薬 (0 . 01 μg/ l. 0 . 1 μg/ 

l お よ び 1 . 0 μg/ t) の 分布 を 図 -4 に 示 す。 こ れ ら の 分

析結果 より ， 溶脱 の 小 さい 農薬 ほ ど気象条件， 特 に 降水

量の影響 を 受 げ や す く ， 溶脱 の 大 きい も の ほ ど影響が小

さい こ と がわ か る 。 ド イ ツ 当 局 は， こ の よ う な Monte

Carlo 分析結果 を考慮 し ， ス テ ッ プ を 進 め る (例 え ば，

ラ イ シ メ ー タ ー試験) か否か の 決定 を下す。

3 家庭用 殺虫剤の室内挙動予測 モ デル InPest の闘

発

的場好英， 吉村 淳， 大西純一， 三上信可， 松尾昌季

(住友化学工業 (株) )

的場 ら (1998) は， 一般家庭で行わ れ る 小規模な室 内

殺虫剤散布での居住者 に 対す る 安全性 を検討す る た め ，

上記予測モ デル (InPest) を 開発 し た 。

室 内散布方法 に は

(1 ) ノ 、 ェ蚊用 エ ア ゾール

( 2 ) 液体蚊取り

( 3 ) 床等への全域噴霧

(4 ) ゴ キ ブ リ 用 エ ア ゾー ル

な ど が あ る が， こ れ ら に 対 して Fugac ity モ デ ル (レ ベ

ルIV. 非平衡非定常) を舷大適用 し ， 散布後の殺虫剤の

空気， 床， 壁， 天井での濃度の経時変化 を 予測す る 新規

頻度

-1 .5 -1 -0.5 
Log濃度 〔μg/l)

図 - 4 溶脱農薬濃度の対数分布 ( シ ナ リ オ 11 . 秋散布)

Cmean log 

叫 : 水平表層土壌.

r = - 0 . 999 3 

秋 : Sgeom = 0 . 30602-0 . 0757241 

r = 一 0 . 99878

な モ デJレ を 開発 し た 。

こ の数理モ デル は， 殺虫剤や溶媒の移 動， 拡散， 分解

や室 内 の気流 (換気) . 温湿度変化 な ど を 粒子運動， 蒸

発理論， 流体力学 な ど に 基づい て 記述 し ， そ の量的変化

を微分方程 式で求 め る こ と より な る 。

以下， ハ エ蚊用 エ ア ゾ ー ル を例 に とり ， 具体的 に 説明

す る 。 殺虫剤 の室 内 で の 挙動 は 圏一5 に 示 す コ ン パ ー ト

メ ン ト に 分 け ， コ ンパ ー ト メ ン ト 聞 の移 動や分解 な ど を

考慮 し て 次の微分方程 式で記述 し た 。

殺虫剤の挙動 を 記述す る 微分方程 式

粒子中 (大 ・ 中 ・ 小) : 
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五ム v..z， = - Di，.(fi -1.) - K;/i V..zi dt 

+fMzZa 

空気中 :
五丘 v，Z，= - 2}， n，Di，，(f， -li) dt V，.0， - f:' ，  

- 2}， D4，.(f， ー ん ) 一 (K. + G)/. v..Z. 

内装材 (床 ・ 壁 ・ 天井) : 

4己主 v.Z. = - D" .(ん - I.) - Kdム 1ゐZ"dt 

再A.!.Z. + 会l η長li V..zi

こ れ ら の 式 へ の 入力 デ ー タ は殺虫 剤 の 物理化学的性
質 : 分子量， 蒸気圧， 水溶解度， オ ク タ ノ ー ル/水分配
係 数， さ ら に ， 散布時 の 諸 条 件 : 散布iL 頻度， 製品
(油， 水ペー ス ) ， 床材質 (畳， フ ロ ー リ ン グ， カ ーペ ッ
ト ) ， 換気率， 温湿度であ る 。

出 力 デー タ は殺虫剤の空気， 床， 壁， 天井 に お け る 濃
度 の経時変化であ る 。

こ の予測モ デル を検証す る た め， ネ オ ピ ナ ミ ン フ ォ ル
テ を 用 い て 所定条件下の室内実験 を行 い 出 力 デ ー タ に対
応す る 実測値 を取得 し た 。

予測値 と 実測値の比較 を 図-6 に示す。
図 に 示す よ う に ， 本 モ デル に よ る 予測 は 実測 値 を 良好

に記述す る 。
本モ デルの特徴 は， さ ら に こ れ ら の経時的な 予測濃度

か ら ， ①散布者， ②居住者， ③散布者 + 居住者， ④ 日 本
人/欧米人， ⑤大人/幼児
の|曝露呈; を 自 動的 に 算 出 す る こ と に あ る 。

1曝露孟( は， 呼吸量 (吸入) ， 床 と の接触量 (経皮) ， 口
か ら の摂取量 (経 口 ) を 考慮 し て推定す る 。

本 モ デル は ， 最終的 に は こ れ ら の曝露量 と 別 に 入手で
き る 毒 性 デー タ (例 え ば無影響量 NOEL) か ら ， 安全
率 (MOS) を算出 す る こ と が で き る 。

こ の よ う に殺虫剤の室内挙動 を正確 に 予測す る こ と に
よ り ， I曝露量一有害性ア セ ス メ ン ト に 基づ く ， い わ ゆ る
リ ス ク ア セ ス メ ン ト を実施す る こ と が可能であ る 。

InPest は殺虫 剤 の種類 ( ピ レ ス ロ イ ド ， 有機 リ ン 剤

天井 (k=7)

壁(k=6)

気中i農度 (μg/m' )

0，1 

0.01 

0.001 

0.0001 

0.00001 
0 5 

空気 (j=4)

⑩ 大粒子 供1)

⑨ 中粒子 ( ;=2)
⑦ 小粒子 ( ; =3 )

床 (k=5)

図 - 5 エ ア ゾー ノレ空間散布 に 関係す る コ ンパ ー ト メ ン ト

換気回数
E田町田 0.5/h

内装材中波度 ( mg/m')

区一ーーー・ 1.58/h 
- 4.1/h 0.1 

床
- ・ 1.58/hでの実iJliJíi直

. . .. 実測値

10 15 
散布後時間 ( h)

20 

�四
0.001 

25 0 

天井

5 10 15 
散布後時間 ( h)

図 - 6 InPest に よ る 殺虫剤挙動予測u ( エ ア ゾ - )レ空間散布)
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な ど) や散布条件， 室 内条件， 居住者 な ど を変 え た シ ミ
ュ レ ー シ ョ ン が 可 能 な こ と か ら ， 既 存 品 の み な ら ず
R & D に お け る 開発 品 の 安全性評価 の た め の 有用 な ツ
ー ル と な る 。

4 Photochernical Processes Influencing Pesti

cide Degradation in Rice Paddies (水田 に お け

る 農薬の分解 に及ぽす 光化学反応過程)

Kevin L. A RM BRUST (DuPont， ア メ リ カ )

A RM BRUST ( 1998) は水田 (Ric e Paddies) での農薬の

分解挙動予測 に は地理的条件， 環境条件， 規模お よ び農

作業の 実際 を考慮、 し な け れ ば な ら ない こ と を述べ た 。 こ

と に ， ア メ リ カ ， イ タ リ ア ， 日 本での水田 の規模の大 き

な違い に 言及 し た 。 コ ン ビ ュ ー タ モ デル は， こ の よ う な

多数の地域での異 な る 条件下での挙動予測 を 時間 と コ ス

ト を節 約 して 実行で き る 。 使用 す る ソ フ ト は， EXAMS 

II が有望であ る が， こ こ で働 く パ ラ メ ー タ の う ち ，

( 1 )  加水分解 ( 回面水 は pH が中 性�9 . 5 と 日 変化

す る )

( 2 ) 光分解 (水深が 3�15c m で 日 光が浸透 す る 。

直接お よ び間接光分解が考 え ら れ る )

( 3 ) 微生物分解 (土壌 に 吸着 す る 場合， 嫌気的/好

気的 に 分解す る )

( 4 ) 土壌への 吸脱着 (Koc 値)

( 5 ) 揮散 (Henry 定数)

( 6 ) 水管理 (水深， 保水期間 な ど)

が重要であ る 。

具体的 に は， 室 内 実験で得た各パ ラ メ ー タ を 用い ， 除

草 剤 ペ ン ス ル フ ロ ン ・ メ チ ル の 図 面 水 で の 分 解 を

EXAMS II で シ ミ ュ レ ー シ ョ ン し ， 圃 場 実験 で の デ ー

タ と 比較 し た と こ ろ ， 実測値 は シ ミ ュ レ ー シ ョ ン値 より

大 き く ， 圃場では より 分解が速い こ と が判明 し た 。

A RM BRUSTは こ の 理由 を ( 2 ) 光分解での 間接光分解 に

よ る と し た 。

一般 に直接光エ ネ ル ギー を 吸収 し ない 分子で も ， 自 然

水中 に含 ま れ， か つ光エ ネ ル ギ ー を 吸収 し ， こ れ を水酸

基 ラ ジ カ ル ( ・ OH) 生成 に 使 う 物質 と 共存す る 場合，

分解が起 こ る 。 事実， 田面水中 で は ・ OH は1O- 1 7M 程

度定常的に生成 し， 農薬 を 分解す る の に十分な濃度 に達

してい る 。

EXAMS II に こ の 定 常 的 に 発 生 す る ・ OH 濃 度

(OXRAD) お よ びペ ン ス ル ア ロ ン ・ メ チ ル の 水酸化速

度 (KOX) を組み込む こ と で散布 7 日 お よ び14 日 後の

圃 場 で の 半減 期 お よ び図面水中濃度 を 良 好 に 記述 で き

た。 こ れ ら の新 しい パ ラ メ ー タ は新 しい 追加の室 内実験

を 要求す る こ と と な る 。

お わ り に

コ ン ビ ュ ー タ のハ ー ド / ソ フ ト の発展 と そ の応 用 に は ，

近年著 しい も の が あ る 。

特 に 数値計算の く り 返 し を要 す る 農薬 の 動態予測や シ

ミ ュ レ ー シ ョ ン の世界で は そ の 恩恵 は 多大 とい わ ざ る を

得ない 。 言い 換 え れ ば， コ ン ビ ュ ー タ を 使用 す る 場合，

も の の考 え 方一logic や入力 デ ー タ が即座 に 成 果 の 成 否

を決す る 時代 と な ってい る とい え よ う 。

入力 デー タ に 関 してい え ば， こ れが現実 に 近い も の で

あればあ る ほ ど そ の 出力 は現実的であ る 。 し た が って 入

力 デ ー タ は， 室 内 実験の み な ら ず圃場実験の デ ー タ も 活

用 すべ き で あ ろ う 。 こ の意味で， 過 去 か ら 集積 さ れてい

る 気象条件や土壌特性 の デー タ ベー ス 化 は 必須 で あり ，

こ れ ら が実質的に環境 中 で の 動態予測の命運 を 握 ってい

る とい え る 。

こ の よ う に コ ン ピ ュ ー タ シ ミ ュ レ ー シ ョ ン は 的確 な

logic と より 現実的 な デ ー タ 入力 で正確 な 動態予測 を 可

能 に す る も の で あり ， 新製品 の 開発 ・ 登録 に ， 既存剤の

再 評価に極めて 信頼性 の 高い 省資源的 な ツ ー ル と なり う

る 。 日 本 に おいて も デー タ ペ ー ス 化 を 含 む独 自 モ デル の

開発 と そ の積極的な活用 が望 ま れ る と こ ろ であ る 。
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