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ICP-MS/MS Feasibility study

For the ICP-MS/MS feasibility study, 25 grab surface water samples were collected in the Belgian Campine region (Mol and Dessel), where there is a legacy of contamination by non-ferrous industries. The sampling of surface water was conducted on 28/05/2018 in the main current at a depth of 10–15 cm. 
[bookmark: _Ref167456160][bookmark: _Hlk167452931]Table 1: Identification and location of surface water samples
	Vito Code
	Sampling point
	Location
	X coordinates
	Y coordinates

	180530-0036
	1
	Eindergatloop, vlak voor Dommel
	223534,5
	214347,3

	180530-0037
	2
	Eindergatloop, halverwege brug en Dommel
	223113,5
	214400,1

	180530-0038
	3
	Eindergatloop, thv brug achter zandvang
	222680,1
	214461,7

	180530-0039
	4
	Dommel na eindergatloop
	223556,7
	214356,4

	180530-0040
	5
	Dommel voor Eindergatloop
	223551
	214316,1

	180530-0041
	6
	Kanaal Herentals-Bocholt, thv Dommel
	223539,7
	214398,6

	180530-0042
	7
	Dommel 500m na Eindergatloop
	223410,3
	214805,4

	180530-0043
	8
	Dommel 500m voor Eindergatloop
	223524,6
	213835,6

	180530-0044
	9
	Scheppelijke Nete
	204550,8
	210114,7

	180530-0045
	10
	Scheppelijke Nete
	203284,5
	209393,2

	180530-0046
	11
	Molse Nete
	202478,1
	208624,2

	180530-0048
	13
	Molse Nete
	201608,8
	207695,9

	180530-0049
	14
	Molse Nete
	198792,5
	207110,4

	180530-0050
	15
	Molse Nete
	196172,6
	206264,6

	180530-0051
	16
	Kanaal naar Beverlo
	209886,1
	214363,8

	180530-0052
	17
	Kanaal Herentals-Bocholt, voor kanaal naar Beverlo
	209869,6
	214711,2

	180530-0053
	18
	Postelvaartje
	209578,2
	214824,1

	180530-0055
	20
	Eindergatloop
	220730,3
	214593,6

	180530-0056
	21
	Eindergatloop
	217075
	212350,5

	180530-0057
	22
	Kanaal Herentals-Bocholt, na kanaal naar Beverlo
	209390,2
	214538,2

	180530-0058
	23
	Vijver thv Kristalijn
	208977,8
	213663,6

	180530-0059
	24
	Congovaart thv TAP
	199424,7
	212208,6

	180530-0060
	25
	Grote laguna thv HAL 196
	201083,2
	212709,4

	180530-0061
	26
	Scheppelijke Nete
	209133,9
	211515,3

	180530-0063
	28
	Onbenoemde waterloop
	209897,5
	211128,6






[image: ]
[image: C:\Users\TIREZK\AppData\Local\Microsoft\Windows\INetCache\Content.Word\Selectie (002).jpg]
[bookmark: _Toc533164803]Figure 1: Location of surface water samples.



[bookmark: _Hlk167453842]Non-targeted monitoring of element (bio-)availability in surface water

For the non-targeted monitoring of elements in surface water, 50 surface waters were sampled during 2023 across the Flanders Region as part of the existing monitoring network operated by the Flemish Environmental Agency (VMM).

Table 2: Identification and location of surface water samples sampling for non-targeted monitoring.
	Sampling place code
	Watercourse
	Sample number code
	Date of sampling

	25000
	Zwinnevaart, Oostkerke
	L-2023-09901
	30/05/2023

	6010
	Isabellavaart, Heist
	L-2023-09908
	30/05/2023

	816000
	Boudewijnkanaal, Dudzele
	L-2023-09912
	30/05/2023

	881000
	Zuidervaartje, Damme
	L-2023-09916
	30/05/2023

	632520
	Gaverbeek, Harelbeke
	L-2023-10061
	01/06/2023

	633000
	Gaverbeek, Harelbeke
	L-2023-10063
	01/06/2023

	888500
	Kerkebeek, Sint-Michiels, Brugge
	L-2023-10076
	01/06/2023

	900000
	Rivierbeek, Oostkamp
	L-2023-10082
	01/06/2023

	613000
	Devebeek, Tielt
	L-2023-10538
	08/06/2023

	72000
	Mark, Kersel, NL
	L-2023-10754
	12/06/2023

	80000
	Merkske, Minderhout
	L-2023-10764
	12/06/2023

	970000
	Kemmelbeek, Diksmuide
	L-2023-10839
	13/06/2023

	274000
	Kleine Nete, Herentals
	L-2023-10849
	13/06/2023

	257200
	Grote Nete, Zammel
	L-2023-10950
	14/06/2023

	258500
	Grote Nete, Winkelomheide
	L-2023-10951
	14/06/2023

	275500
	Kleine Nete, Kasterlee
	L-2023-10957
	14/06/2023

	325000
	Grote Laak, Veerle
	L-2023-10961
	14/06/2023

	329000
	Molse Nete, Winkelom
	L-2023-10969
	14/06/2023

	333000
	Molse Nete, Balen
	L-2023-10970
	14/06/2023

	289000
	Aa, Sassenhout
	L-2023-11056
	15/06/2023

	289400
	Aa, Tielen
	L-2023-11058
	15/06/2023

	279000
	Molenbeek, Viersel
	L-2023-11310
	20/06/2023

	333750
	Scheppelijke Nete, Mol
	L-2023-11406
	21/06/2023

	122040
	Grensmaas, Stevensweert, NL
	L-2023-16822
	25/09/2023

	91000
	Dommel, Grote Heide
	L-2023-16833
	25/09/2023

	93000
	Dommel, Kleine-Brogel-
	L-2023-16834
	25/09/2023

	95000
	Eindergatloop, Neerpelt
	L-2023-16835
	25/09/2023

	99000
	Bollisenbeek, Wijchmaal
	L-2023-16837
	25/09/2023

	99550
	Bollisenbeek, Wijchmaal
	L-2023-16839
	25/09/2023

	630000
	Gaverbeek, Sint-Eloois-Vijve
	L-2023-16909
	28/09/2023

	948010
	Bollaerdbeek, Ieper
	L-2023-17124
	02/10/2023

	672013
	Despierrebeek, Ieper
	L-2023-17133
	02/10/2023

	439500
	Grote Gete, Utsenaken
	L-2023-17201
	03/10/2023

	439900
	Grote Gete, Tienen
	L-2023-17202
	03/10/2023

	442480
	Borggracht, Tienen
	L-2023-17203
	03/10/2023

	442490
	Grote Gete, Tienen
	L-2023-17204
	03/10/2023

	439700
	Grote Gete, Tienen
	L-2023-17245
	03/10/2023

	72000
	Mark, Kersel, NL
	L-2023-17366
	04/10/2023

	80000
	Merkske, Minderhout
	L-2023-17380
	04/10/2023

	492000
	Durme, Tielrode
	L-2023-17589
	09/10/2023

	690015
	BergenVaart, Dunkerque, FR
	L-2023-17675
	10/10/2023

	172100
	Scheldekanaal, Zwijnaarde
	L-2023-17717
	10/10/2023

	934000
	Stenensluisvaart, Woumen
	L-2023-17778
	11/10/2023

	257200
	Grote Nete, Zammel
	L-2023-17809
	11/10/2023

	258500
	Grote Nete, Winkelomheide
	L-2023-17810
	11/10/2023

	325000
	Grote Laak, Veerle
	L-2023-17817
	11/10/2023

	329000
	Molse Nete, Winkelom
	L-2023-17818
	11/10/2023

	333000
	Molse Nete, Balen
	L-2023-17819
	11/10/2023

	991000
	Heidebeek, Poperinge
	L-2023-17886
	12/10/2023

	955000
	Martjevaart, Merkem
	L-2023-17900
	12/10/2023

	990000
	Heidebeek, Haringe
	L-2023-17916
	12/10/2023

	289000
	Aa, Sassenhout
	L-2023-18097
	16/10/2023

	289400
	Aa, Tielen
	L-2023-18098
	16/10/2023

	197
	Voorhaven, Oostende
	L-2023-18132
	17/10/2023

	274000
	Kleine Nete, Herentals
	L-2023-18180
	17/10/2023

	690900
	Kreek Van Nieuwendamme, Sint-Joris
	L-2023-18195
	17/10/2023

	860000
	Moerdijkvaart, Gistel
	L-2023-18202
	17/10/2023

	289000
	Aa, Sassenhout
	L-2023-18334
	18/10/2023








Data analysis – geo chemical modelling
[bookmark: _Hlk167044634]
In this study, the PHREEQC model (PHase Requilibrium Equations for Evaluating the Chemical Quality of Water, version 3; Parkhurst and Appelo, 1999) was used to model the speciation of inorganic elements in the surface water. In this study, the wateq4f.dat database was used, commonly applied to natural water systems. This database is consistent with the standard PHREEQC database (PHREEQC.dat), but it includes a broader set of elements. For elements not defined in wateq4f.dat, an alternative database, llnl.dat, was applied. In Table 2, an overview is given of the elements and database used for the PHREEQC calculations for the NTA study. In the last columns an overview is given of the elements for which database is available but that were not considered in the PHREEQC calculations. 

[bookmark: _Ref167456162][bookmark: _Ref167456152]Table 2:  Overview of database used per element
 
	element
	Database used for NTA
 geo chemical modelling
	element
	Not considered in NTA 
geo chemical modelling 


	Ag
	wateq4f
	Bi
	No database available

	Al
	wateq4f
	Er
	llnl

	As
	wateq4f
	Eu
	llnl

	Au
	llnl
	Ga
	llnl

	B 
	wateq4f
	Gd
	llnl

	Ba
	wateq4f
	Ge
	llnl

	Be
	llnl
	Hf
	llnl

	Ca
	wateq4f
	Ho
	llnl

	Cd
	wateq4f
	In
	llnl

	Ce
	llnl
	La
	llnl

	Co
	llnl
	Li
	wateq4f

	Cr
	llnl
	Lu
	llnl

	Cs
	wateq4f
	Nb
	No database available

	Cu
	wateq4f
	Nd
	llnl

	Dy
	llnl
	Pd
	llnl

	Fe
	wateq4f
	Pr
	llnl

	Hg
	llnl
	Pt
	No database available

	K 
	wateq4f
	Re
	llnl

	Mg
	wateq4f
	Ru
	llnl

	Mn
	wateq4f
	Sb
	llnl

	Mo
	llnl
	Sc
	llnl

	Na
	wateq4f
	Sm
	llnl

	Ni
	wateq4f
	Ta
	No database available

	P 
	wateq4f
	Tb
	llnl

	Pb
	wateq4f
	Te
	No database available

	Rb
	wateq4f
	Tl
	llnl

	S 
	wateq4f
	Tm
	llnl

	Se
	wateq4f
	W 
	llnl

	Si
	wateq4f
	Y 
	llnl

	Sn
	llnl
	Yb
	llnl

	Sr
	wateq4f
	Zr
	llnl

	Th
	llnl
	 
	 

	Ti
	llnl
	 
	 

	U 
	wateq4f
	 
	 

	V 
	llnl
	 
	 

	Zn
	wateq4f
	 
	 




Bio availability of elements

A comparison of the measured dissolved concentration, the PHREEQC calculated fraction of the free metal ion, the calculated risk characterization ratio (RCR) by Bio-MET and PNEC Pro are summarised in the tables hereunder.

	
	Measured
	PHREEQC
	Bio-MET
RESULTS (Zinc) with EQSbioav = 20 µg/L
	PNEC-Pro


	Sample Number
	Zinc conc (dissolved)        [µg/L]
	Zn2+
(µg/L)
	Local HC5 (dissolved) [µg/L]
	BioF
	Bioavailable Zinc Conc        (µg/L)
	RCR
	PNEC
	RCR

	202309908
	3,75
	0,21
	108,90
	0,10
	0,38
	0,02
	53,50
	0,07

	202310063
	7,50
	1,98
	46,55
	0,23
	1,76
	0,09
	21,30
	0,35

	202310538
	20,00
	2,91
	71,10
	0,15
	3,07
	0,15
	29,48
	0,68

	202310754
	3,75
	1,46
	69,98
	0,16
	0,58
	0,03
	25,42
	0,15

	202310764
	3,75
	1,94
	61,41
	0,18
	0,67
	0,03
	22,40
	0,17

	202310839
	3,75
	0,20
	61,50
	0,18
	0,66
	0,03
	26,47
	0,14

	202310849
	3,75
	2,25
	38,53
	0,28
	1,06
	0,05
	18,19
	0,21

	202310950
	7,50
	2,02
	44,94
	0,24
	1,82
	0,09
	25,12
	0,30

	202310951
	36,00
	22,74
	39,32
	0,28
	9,98
	0,50
	15,07
	2,39

	202310957
	3,75
	1,82
	45,53
	0,24
	0,90
	0,04
	25,45
	0,15

	202310961
	7,50
	5,84
	28,48
	0,38
	2,87
	0,14
	16,64
	0,45

	202310969
	87,00
	51,66
	38,36
	0,28
	24,72
	1,24
	14,79
	5,88

	202311056
	3,75
	1,73
	50,92
	0,21
	0,80
	0,04
	20,26
	0,19

	202311058
	3,75
	1,51
	52,72
	0,21
	0,78
	0,04
	21,51
	0,17

	202311310
	3,75
	1,68
	45,86
	0,24
	0,89
	0,04
	18,91
	0,20

	202316822
	3,75
	0,57
	27,49
	0,40
	1,49
	0,07
	17,90
	0,21

	202316833
	62,00
	43,45
	29,09
	0,37
	23,23
	1,16
	12,91
	4,80

	202316834
	32,00
	25,65
	31,35
	0,35
	11,13
	0,56
	11,82
	2,71

	202316835
	230,00
	121,97
	27,81
	0,39
	90,14
	4,51
	31,50
	7,30

	202316837
	33,00
	27,91
	27,52
	0,40
	13,07
	0,65
	11,22
	2,94

	202316839
	163,00
	127,56
	32,83
	0,33
	54,12
	2,71
	12,08
	13,49

	202316909
	7,50
	2,26
	59,52
	0,18
	1,37
	0,07
	26,76
	0,28

	202317124
	3,75
	0,32
	77,71
	0,14
	0,53
	0,03
	29,41
	0,13

	202317366
	7,50
	3,84
	63,55
	0,17
	1,29
	0,06
	24,36
	0,31

	202317380
	3,75
	2,13
	79,36
	0,14
	0,52
	0,03
	27,43
	0,14

	202317589
	3,75
	0,83
	44,77
	0,24
	0,91
	0,05
	32,01
	0,12

	202317675
	3,75
	1,01
	76,92
	0,14
	0,53
	0,03
	70,05
	0,05

	202317717
	3,75
	0,60
	37,11
	0,29
	1,10
	0,06
	19,62
	0,19

	202317778
	3,75
	0,93
	68,70
	0,16
	0,60
	0,03
	32,02
	0,12

	202317809
	82,00
	39,83
	42,38
	0,26
	21,09
	1,05
	19,84
	4,13

	202317810
	188,00
	124,89
	39,60
	0,28
	51,75
	2,59
	16,17
	11,63

	202317817
	18,80
	14,98
	20,46
	0,53
	10,01
	0,50
	11,14
	1,69

	202317818
	370,00
	219,25
	42,76
	0,25
	94,31
	4,72
	17,17
	21,55

	202317886
	7,50
	0,71
	57,22
	0,19
	1,43
	0,07
	37,81
	0,20

	202317900
	7,50
	0,54
	66,07
	0,16
	1,24
	0,06
	46,30
	0,16

	202317916
	3,75
	0,06
	66,96
	0,16
	0,61
	0,03
	43,02
	0,09

	202318097
	7,50
	5,25
	42,05
	0,26
	1,94
	0,10
	17,24
	0,43

	202318098
	16,10
	11,53
	41,51
	0,26
	4,23
	0,21
	16,79
	0,96

	202318132
	3,75
	0,78
	26,22
	0,42
	1,56
	0,08
	598,58
	0,01

	202318180
	3,75
	2,56
	44,04
	0,25
	0,93
	0,05
	18,32
	0,20

	202318195
	3,75
	0,42
	66,96
	0,16
	0,61
	0,03
	47,58
	0,08

	202318202
	3,75
	1,46
	57,22
	0,19
	0,71
	0,04
	26,06
	0,14

	202318334
	3,75
	1,96
	44,43
	0,25
	0,92
	0,05
	17,54
	0,21








[bookmark: _Toc163730544]Table 3: comparison of the measured dissolved concentration, the PHREEQC calculated fraction of the free metal ion, the calculated risk characterization ratio (RCR) by Bio-MET and PNEC for nickel.
	
	Measured
	PHREEQC
	Bio-MET
RESULTS (Nickel) with EQSbioav = 4 µg/L
	PNEC-Pro


	Sample Number
	Nickel  (dissolved)        [µg/L]
	Ni2+
(µg/L)
	Local HC5 (dissolved) [µg/L]
	BioF
	Bioavailable Nickel Conc        (µg/L)
	RCR
	PNEC
	RCR

	202309908
	1,60
	0,00
	20,94
	0,19
	0,31
	0,08
	23,88
	0,07

	202310063
	6,40
	0,10
	15,70
	0,25
	1,63
	0,41
	15,19
	0,42

	202310538
	6,30
	0,05
	17,85
	0,22
	1,41
	0,35
	16,66
	0,38

	202310754
	6,10
	0,17
	20,15
	0,20
	1,21
	0,30
	21,33
	0,29

	202310764
	6,10
	0,30
	22,19
	0,18
	1,10
	0,27
	23,39
	0,26

	202310839
	1,60
	0,00
	12,56
	0,32
	0,51
	0,13
	7,84
	0,20

	202310849
	4,30
	0,49
	18,03
	0,22
	0,95
	0,24
	21,59
	0,20

	202310950
	3,20
	0,05
	13,83
	0,29
	0,93
	0,23
	11,76
	0,27

	202310951
	3,30
	0,34
	17,68
	0,23
	0,75
	0,19
	18,38
	0,18

	202310957
	4,40
	0,27
	17,54
	0,23
	1,00
	0,25
	19,19
	0,23

	202310961
	1,60
	0,83
	20,80
	0,19
	0,31
	0,08
	22,89
	0,07

	202310969
	3,60
	0,37
	19,99
	0,20
	0,72
	0,18
	19,90
	0,18

	202311056
	3,20
	0,13
	18,50
	0,22
	0,69
	0,17
	18,76
	0,17

	202311058
	1,60
	0,05
	17,40
	0,23
	0,37
	0,09
	17,13
	0,09

	202311310
	1,60
	0,06
	17,60
	0,23
	0,36
	0,09
	17,74
	0,09

	202316822
	0,80
	0,01
	7,29
	0,55
	0,44
	0,11
	2,13
	0,38

	202316833
	8,00
	1,78
	16,60
	0,24
	1,93
	0,48
	21,37
	0,37

	202316834
	11,70
	3,80
	18,60
	0,22
	2,52
	0,63
	23,65
	0,49

	202316835
	5,40
	0,83
	16,10
	0,25
	1,34
	0,34
	20,28
	0,27

	202316837
	10,80
	6,57
	19,58
	0,20
	2,21
	0,55
	32,67
	0,33

	202316839
	52,00
	25,75
	23,50
	0,17
	8,85
	2,21
	32,64
	1,59

	202316909
	3,30
	0,06
	18,80
	0,21
	0,70
	0,18
	18,97
	0,17

	202317124
	3,30
	0,01
	15,34
	0,26
	0,86
	0,22
	11,32
	0,29

	202317366
	5,40
	0,27
	21,80
	0,18
	0,99
	0,25
	23,47
	0,23

	202317380
	8,40
	0,57
	27,42
	0,15
	1,23
	0,31
	29,58
	0,28

	202317589
	1,60
	0,02
	11,65
	0,34
	0,55
	0,14
	12,25
	0,13

	202317675
	3,50
	0,06
	25,10
	0,16
	0,56
	0,14
	31,73
	0,11

	202317717
	1,60
	0,01
	10,81
	0,37
	0,59
	0,15
	8,44
	0,19

	202317778
	5,30
	0,07
	19,13
	0,21
	1,11
	0,28
	20,01
	0,26

	202317809
	1,60
	0,07
	14,93
	0,27
	0,43
	0,11
	15,32
	0,10

	202317810
	1,60
	0,20
	17,58
	0,23
	0,36
	0,09
	19,90
	0,08

	202317817
	3,40
	1,96
	15,60
	0,26
	0,87
	0,22
	22,93
	0,15

	202317818
	3,40
	0,30
	18,06
	0,22
	0,75
	0,19
	17,93
	0,19

	202317886
	1,60
	0,01
	17,04
	0,23
	0,38
	0,09
	16,41
	0,10

	202317900
	6,90
	0,03
	15,58
	0,26
	1,77
	0,44
	15,18
	0,45

	202317916
	1,60
	0,00
	13,50
	0,30
	0,47
	0,12
	7,88
	0,20

	202318097
	1,60
	0,22
	20,10
	0,20
	0,32
	0,08
	23,13
	0,07

	202318098
	1,60
	0,27
	21,00
	0,19
	0,30
	0,08
	25,36
	0,06

	202318132
	0,80
	0,02
	7,59
	0,53
	0,42
	0,11
	104,89
	0,01

	202318180
	3,30
	0,46
	19,05
	0,21
	0,69
	0,17
	21,23
	0,16

	202318195
	1,60
	0,01
	13,50
	0,30
	0,47
	0,12
	12,86
	0,12

	202318202
	3,30
	0,09
	18,30
	0,22
	0,72
	0,18
	17,34
	0,19

	202318334
	0,80
	0,04
	18,54
	0,22
	0,17
	0,04
	17,67
	0,05










Table 4: comparison of the measured dissolved concentration, the PHREEQC calculated fraction of the free metal ion, the calculated risk characterization ratio (RCR) by Bio-MET and PNEC for cupper.
	
	Measured
	PHREEQC
	Bio-MET
RESULTS (Copper) with EQSbioav = 7 µg/L
	PNEC-Pro


	Sample Number
	Copper  (dissolved)        [µg/L]
	Cu2+
(µg/L)
	Local HC5 (dissolved) [µg/L]
	BioF
	Bioavailable Copper        (µg/L)
	RCR
	PNEC
	RCR

	202309908
	1,00
	0,00
	50,31
	0,02
	0,02
	0,00
	26,53
	0,04

	202310063
	0,50
	0,00
	34,81
	0,03
	0,01
	0,00
	5,63
	0,09

	202310538
	3,40
	0,00
	41,68
	0,02
	0,08
	0,01
	14,04
	0,24

	202310754
	2,30
	0,00
	51,81
	0,02
	0,04
	0,01
	33,14
	0,07

	202310764
	1,00
	0,00
	58,73
	0,02
	0,02
	0,00
	35,12
	0,03

	202310839
	2,60
	0,00
	17,15
	0,06
	0,15
	0,02
	4,77
	0,55

	202310849
	1,00
	0,00
	35,57
	0,03
	0,03
	0,00
	29,87
	0,03

	202310950
	0,50
	0,00
	28,55
	0,04
	0,02
	0,00
	16,43
	0,03

	202310951
	0,50
	0,00
	26,29
	0,04
	0,02
	0,00
	20,94
	0,02

	202310957
	0,50
	0,00
	39,90
	0,03
	0,01
	0,00
	29,24
	0,02

	202310961
	0,50
	0,00
	7,00
	0,14
	0,07
	0,01
	14,32
	0,03

	202310969
	0,50
	0,00
	28,64
	0,03
	0,02
	0,00
	16,48
	0,03

	202311056
	1,00
	0,00
	39,87
	0,03
	0,03
	0,00
	23,92
	0,04

	202311058
	0,50
	0,00
	35,65
	0,03
	0,01
	0,00
	23,55
	0,02

	202311310
	0,50
	0,00
	36,81
	0,03
	0,01
	0,00
	18,99
	0,03

	202316822
	1,00
	0,00
	7,35
	0,14
	0,14
	0,02
	6,10
	0,16

	202316833
	0,50
	0,00
	21,67
	0,05
	0,02
	0,00
	26,09
	0,02

	202316834
	0,50
	0,00
	24,51
	0,04
	0,02
	0,00
	31,71
	0,02

	202316835
	0,50
	0,00
	21,22
	0,05
	0,02
	0,00
	20,36
	0,02

	202316837
	1,00
	0,00
	21,04
	0,05
	0,05
	0,01
	40,29
	0,02

	202316839
	1,00
	0,00
	21,04
	0,05
	0,05
	0,01
	38,42
	0,03

	202316909
	1,00
	0,00
	42,06
	0,02
	0,02
	0,00
	21,33
	0,05

	202317124
	3,20
	0,00
	25,61
	0,04
	0,12
	0,02
	14,43
	0,22

	202317366
	1,00
	0,00
	64,86
	0,02
	0,02
	0,00
	34,78
	0,03

	202317380
	1,00
	0,00
	76,25
	0,01
	0,01
	0,00
	45,21
	0,02

	202317589
	3,50
	0,00
	23,27
	0,04
	0,15
	0,02
	10,59
	0,33

	202317675
	0,50
	0,00
	69,02
	0,01
	0,01
	0,00
	23,92
	0,02

	202317717
	1,00
	0,00
	19,51
	0,05
	0,05
	0,01
	2,20
	0,45

	202317778
	0,50
	0,00
	46,30
	0,02
	0,01
	0,00
	28,93
	0,02

	202317809
	1,00
	0,00
	34,76
	0,03
	0,03
	0,00
	24,34
	0,04

	202317810
	1,00
	0,00
	35,34
	0,03
	0,03
	0,00
	26,59
	0,04

	202317817
	0,50
	0,00
	7,00
	0,14
	0,07
	0,01
	15,68
	0,03

	202317818
	0,50
	0,00
	33,29
	0,03
	0,02
	0,00
	20,62
	0,02

	202317886
	1,00
	0,00
	46,44
	0,02
	0,02
	0,00
	10,92
	0,09

	202317900
	1,00
	0,00
	34,33
	0,03
	0,03
	0,00
	23,05
	0,04

	202317916
	1,00
	0,00
	17,60
	0,06
	0,06
	0,01
	14,43
	0,07

	202318097
	2,50
	0,00
	39,32
	0,03
	0,06
	0,01
	33,60
	0,07

	202318098
	1,00
	0,00
	36,18
	0,03
	0,03
	0,00
	35,46
	0,03

	202318132
	1,00
	0,00
	11,75
	0,09
	0,09
	0,01
	
	

	202318180
	1,00
	0,00
	41,44
	0,02
	0,02
	0,00
	30,68
	0,03

	202318195
	0,50
	0,00
	21,29
	0,05
	0,02
	0,00
	15,89
	0,03

	202318202
	0,50
	0,00
	35,65
	0,03
	0,01
	0,00
	25,74
	0,02

	202318334
	0,50
	0,00
	34,49
	0,03
	0,01
	0,00
	19,04
	0,03









Table 5: comparison of the measured dissolved concentration, the PHREEQC calculated fraction of the free metal ion, the calculated risk characterization ratio (RCR) by Bio-MET and PNEC for lead.
	
	Measured
	PHREEQC
	Bio-MET
RESULTS (Lead) with EQSbioav = 1,2 µg/L
	PNEC-Pro


	Sample Number
	Lead  (dissolved)        [µg/L]
	Pb2+
(µg/L)
	Local HC5 (dissolved) [µg/L]
	BioF
	Bioavailable Lead        (µg/L)
	RCR
	PNEC
	RCR

	202309908
	0,25
	0,00
	38,78
	0,03
	0,01
	0,01
	36,10
	0,01

	202310063
	0,25
	0,00
	14,99
	0,08
	0,02
	0,02
	
	

	202310538
	0,25
	0,00
	24,98
	0,05
	0,01
	0,01
	19,81
	0,01

	202310754
	0,25
	0,00
	26,64
	0,05
	0,01
	0,01
	27,82
	0,01

	202310764
	0,25
	0,01
	24,88
	0,05
	0,01
	0,01
	27,62
	0,01

	202310839
	0,25
	0,00
	20,26
	0,06
	0,01
	0,01
	12,82
	0,02

	202310849
	0,25
	0,01
	16,16
	0,07
	0,02
	0,02
	20,87
	0,01

	202310950
	0,25
	0,00
	14,47
	0,08
	0,02
	0,02
	16,73
	0,01

	202310951
	0,25
	0,01
	12,72
	0,09
	0,02
	0,02
	15,32
	0,02

	202310957
	0,25
	0,01
	17,70
	0,07
	0,02
	0,01
	23,26
	0,01

	202310961
	0,25
	0,06
	5,43
	0,22
	0,06
	0,05
	9,44
	0,03

	202310969
	0,25
	0,01
	12,31
	0,10
	0,02
	0,02
	13,17
	0,02

	202311056
	0,25
	0,00
	16,36
	0,07
	0,02
	0,02
	19,69
	0,01

	202311058
	0,25
	0,00
	17,63
	0,07
	0,02
	0,01
	20,21
	0,01

	202311310
	0,25
	0,00
	14,95
	0,08
	0,02
	0,02
	16,50
	0,02

	202316822
	0,25
	0,00
	8,54
	0,14
	0,04
	0,03
	7,64
	0,03

	202316833
	0,25
	0,02
	11,43
	0,10
	0,03
	0,02
	15,86
	0,02

	202316834
	0,25
	0,04
	14,54
	0,08
	0,02
	0,02
	19,02
	0,01

	202316835
	0,25
	0,02
	11,14
	0,11
	0,03
	0,02
	18,63
	0,01

	202316837
	0,25
	0,08
	21,20
	0,06
	0,01
	0,01
	23,99
	0,01

	202316839
	0,25
	0,06
	18,36
	0,07
	0,02
	0,01
	23,63
	0,01

	202316909
	0,25
	0,00
	20,16
	0,06
	0,01
	0,01
	21,63
	0,01

	202317124
	0,25
	0,00
	26,41
	0,05
	0,01
	0,01
	20,55
	0,01

	202317366
	0,25
	0,01
	25,83
	0,05
	0,01
	0,01
	28,23
	0,01

	202317380
	0,25
	0,01
	32,02
	0,04
	0,01
	0,01
	36,31
	0,01

	202317589
	0,25
	0,00
	14,90
	0,08
	0,02
	0,02
	16,11
	0,02

	202317675
	0,25
	0,00
	27,26
	0,04
	0,01
	0,01
	36,88
	0,01

	202317717
	0,25
	0,00
	12,11
	0,10
	0,02
	0,02
	7,67
	0,03

	202317778
	0,25
	0,00
	22,72
	0,05
	0,01
	0,01
	27,50
	0,01

	202317809
	0,25
	0,00
	15,68
	0,08
	0,02
	0,02
	18,64
	0,01

	202317810
	0,25
	0,01
	15,70
	0,08
	0,02
	0,02
	18,73
	0,01

	202317817
	0,25
	0,07
	5,10
	0,24
	0,06
	0,05
	8,10
	0,03

	202317818
	0,25
	0,01
	13,30
	0,09
	0,02
	0,02
	16,07
	0,02

	202317886
	0,25
	0,00
	19,25
	0,06
	0,02
	0,01
	19,84
	0,01

	202317900
	0,25
	0,00
	23,06
	0,05
	0,01
	0,01
	28,63
	0,01

	202317916
	0,25
	0,00
	21,15
	0,06
	0,01
	0,01
	23,36
	0,01

	202318097
	0,25
	0,01
	18,14
	0,07
	0,02
	0,01
	23,27
	0,01

	202318098
	0,25
	0,02
	19,34
	0,06
	0,02
	0,01
	24,22
	0,01

	202318132
	0,25
	0,00
	6,74
	0,18
	0,04
	0,04
	146,46
	0,00

	202318180
	0,25
	0,02
	17,94
	0,07
	0,02
	0,01
	21,88
	0,01

	202318195
	0,25
	0,00
	22,34
	0,05
	0,01
	0,01
	25,54
	0,01

	202318202
	0,25
	0,00
	19,25
	0,06
	0,02
	0,01
	23,03
	0,01

	202318334
	0,25
	0,01
	14,32
	0,08
	0,02
	0,02
	15,94
	0,02










[bookmark: _Toc163730548]Table 6: comparison of the measured dissolved concentration, the PHREEQC calculated fraction of the free metal ion, the calculated risk characterization ratio (RCR) by Bio-MET for cobalt.
	
	Measured
	PHREEQC
	Bio-MET
RESULTS (Cobalt) with EQSbioav = 0,5 µg/L

	Sample Number
	Cobalt  (dissolved)        [µg/L]
	Co2+
(µg/L)
	Local HC5 (dissolved) [µg/L]
	BioF
	Bioavailable Cobalt        (µg/L)
	RCR

	202309908
	0,25
	0,25
	3,11
	0,51
	0,13
	0,26

	202310063
	0,87
	0,86
	3,16
	0,51
	0,44
	0,88

	202310538
	2,70
	2,69
	3,09
	0,52
	1,40
	2,80

	202310754
	1,62
	1,62
	3,57
	0,45
	0,73
	1,45

	202310764
	2,60
	2,60
	3,60
	0,44
	1,16
	2,31

	202310839
	0,42
	0,42
	2,18
	0,73
	0,31
	0,62

	202310849
	1,36
	1,36
	3,33
	0,48
	0,65
	1,31

	202310950
	10,70
	10,65
	2,83
	0,56
	6,04
	12,08

	202310951
	0,79
	0,79
	3,44
	0,47
	0,37
	0,74

	202310957
	1,28
	1,27
	3,25
	0,49
	0,63
	1,26

	202310961
	0,45
	0,44
	4,31
	0,37
	0,17
	0,33

	202310969
	0,62
	0,62
	3,57
	0,45
	0,28
	0,56

	202311056
	0,71
	0,71
	3,46
	0,46
	0,33
	0,66

	202311058
	0,37
	0,37
	3,32
	0,48
	0,18
	0,36

	202311310
	0,95
	0,95
	3,38
	0,47
	0,45
	0,90

	202316822
	0,03
	0,02
	1,96
	0,82
	0,02
	0,04

	202316833
	3,10
	3,09
	3,34
	0,48
	1,49
	2,97

	202316834
	4,60
	4,60
	3,45
	0,46
	2,13
	4,27

	202316835
	3,90
	3,84
	3,34
	0,48
	1,87
	3,74

	202316837
	5,80
	5,79
	4,73
	0,34
	1,96
	3,92

	202316839
	19,60
	19,56
	4,33
	0,37
	7,25
	14,50

	202316909
	1,57
	1,56
	3,45
	0,46
	0,73
	1,46

	202317124
	0,50
	0,50
	2,54
	0,63
	0,31
	0,63

	202317366
	0,81
	0,81
	3,60
	0,44
	0,36
	0,72

	202317380
	0,84
	0,84
	4,14
	0,39
	0,32
	0,65

	202317589
	0,18
	0,18
	2,65
	0,60
	0,11
	0,22

	202317675
	0,11
	0,11
	3,77
	0,42
	0,05
	0,09

	202317717
	0,03
	0,02
	2,54
	0,63
	0,02
	0,03

	202317778
	0,40
	0,40
	3,42
	0,47
	0,19
	0,37

	202317809
	5,40
	5,39
	3,01
	0,53
	2,87
	5,73

	202317810
	0,63
	0,63
	3,33
	0,48
	0,30
	0,61

	202317817
	0,39
	0,39
	3,73
	0,43
	0,17
	0,33

	202317818
	0,82
	0,82
	3,44
	0,47
	0,38
	0,76

	202317886
	0,58
	0,58
	3,17
	0,50
	0,29
	0,58

	202317900
	1,80
	1,78
	2,96
	0,54
	0,97
	1,94

	202317916
	0,76
	0,76
	2,18
	0,73
	0,56
	1,11

	202318097
	0,47
	0,47
	3,42
	0,47
	0,22
	0,44

	202318098
	0,50
	0,50
	3,63
	0,44
	0,22
	0,44

	202318132
	0,17
	0,14
	2,32
	0,69
	0,12
	0,23

	202318180
	1,35
	1,35
	3,42
	0,47
	0,63
	1,26

	202318195
	0,27
	0,27
	2,54
	0,63
	0,17
	0,34

	202318202
	0,36
	0,36
	3,32
	0,48
	0,17
	0,35

	202318334
	0,49
	0,49
	3,38
	0,47
	0,23
	0,46
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