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ABSTRACT 

Over recent decades, the widespread presence of pharmaceutical and personal care products 

(PPCPs) in the environment has raised global concern due to their potential adverse effects on 

ecological and human health. These emerging contaminants (ECs) pose significant risks to 

ecosystems and human well-being, even at trace levels. Understanding the origin, interactions, and 

transport behaviour of PPCPs is crucial for effective environmental management. Field monitoring 

programs, supported by advanced analytical techniques like gas and liquid chromatography 

coupled with mass spectrometry, have been pivotal in detecting and quantifying these 

contaminants. The fate and transport of PPCPs in the subsurface involve complex interactions 

shaped by physical, chemical, and biological processes. Numerical modeling emerges as a valuable 

tool for investigating the mobility of PPCPs, offering advantages like cost efficiency, broader 

spatial and temporal insights, and reduced manpower requirements. Developing such models 

requires a comprehensive understanding of the fate and transport dynamics of PPCPs in the 

subsurface. Thus, the thesis investigates the fate and transport dynamics of two PPCPs, metformin 

(MTN) and erythromycin (ETM), in subsurface environments, i.e. sediments and underlying 

compacted subsurface soil. These PPCPs, once discharged from wastewater treatment plants 

(WWTPs) into adjacent rivers, partition into the underlying sediments and subsequently migrate 

into the underlying saturated subsurface soil. This process is of significant concern due to the 

potential risk these contaminants pose to drinking water sources. Notably, studies on the migration 

of PPCPs at environmentally relevant concentrations within sediments and real subsurface 

compacted soil cores remain limited. 



v 
 

The study commences by analysing the migration of these two PPCPs numerically in a saturated 

sandy soil column using temporal moment analysis. Key flow and transport parameters, including 

Darcy velocity, longitudinal dispersivity, adsorption, and degradation coefficients, were analyzed 

to understand the plume dynamics of MTN and ETM in saturated porous media. Results reveal 

that MTN, a highly mobile contaminant, is eliminated from the system in approximately 40 d, 

whereas ETM exhibits substantial adsorption, attributed to its hydrophobicity and strong affinity 

for the soil matrix. The study underscores the critical role of Darcy velocity and adsorption 

coefficient in governing the transport of PPCPs within porous media, as evidenced by variations 

in solute mass recovery at the column outlet. 

Further, to comprehend the adsorption coefficients and the adsorption characteristics of MTN and 

ETM in sediments and subsurface soils with different fractions of organic matter and soil particle 

composition, the study investigates sorption kinetics (single and competitive), isotherms, 

thermodynamic properties, and the effect of pH and soil moisture content at environmentally 

relevant concentrations. Notably, the high adsorption coefficients observed for MTN (6.14 L.Kg-1 

in sand and 245.70 L.Kg-1 in silty loam) and ETM (8.28 L.Kg-1 in sand and 488.13 L.Kg-1 in silty 

loam) underscore the significant sorption capacity of these compounds, unlike to as revealed in 

previous studies. The thermodynamic analysis confirms the feasibility, exothermic nature, and 

physical characteristics of ETM and MTN adsorption at 293K. A positive impact on adsorption 

was observed with reduced soil moisture content in the sediments, leading to higher Kd or Qt values 

for the studied contaminants. These findings improve our understanding of the fate and transport 

of MTN and ETM in soil-water systems, thereby aiding the development of effective management 

strategies to mitigate their environmental impacts. 
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Additionally, a sandy soil column representing sediments was utilised to understand the migration 

of targeted PPCPs in sediments. The migration potential of the contaminants in sediments at 

environmentally relevant concentrations has been studied, thereby prompting the accurate 

migration potential of the contaminants in the sediments. MTN displayed higher mobility, 

appearing earlier at sampling ports, while ETM appeared later due to its lower mobility. MTN had 

a recovery rate exceeding 90%, with a recovery rate exceeding 90 %. In contrast, ETM showed a 

delayed appearance due to its lower mobility, with a recovery rate of less than 15 %. Fate and 

transport parameters were determined using experimental breakthrough curves and inverse 

optimization in HYDRUS 1D, revealing a dispersivity of 0.4 cm and a saturated hydraulic 

conductivity of 0.75 cm.h-1. MTN's adsorption coefficient was notably lower than ETM's, 

highlighting concerns about groundwater contamination due to its higher mobility. 

Additionally, the mobility of MTN and ETM in subsurface aquifers was examined using 2D soil 

core samples sourced from the Micromodel Lab at IIT Delhi. Using a 2D tank setup with a constant 

groundwater table, the study monitors the fate and mobility of PPCPs over a 365 d period. The 

research offers insights into MTN and ETM transport behaviour, highlighting limited horizontal 

and vertical migration. Results suggest that MTN travels approximately 40 cm horizontally and 10 

cm vertically over one year, while ETM exhibits slow migration due to its strong sorption potential. 

The study emphasizes the role of soil characteristics and attenuation processes in controlling 

PPCPs’ fate, aiding risk assessment, and environmental management decisions. 

Overall, this study provides valuable insights into the transport and fate of MTN and ETM in 

sediments and subsurface soils. The results revealed that, unlike previous studies, MTN and ETM 

exhibited higher adsorption potential in both sediments and compacted subsurface soils. 

Furthermore, the reduced mobility of these polar contaminants within compacted soil matrices 
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indicates a lower potential for rapid groundwater contamination. These findings provide essential 

insights for risk assessment, aiding policymakers and environmental professionals in addressing 

contaminated sites by illuminating the behaviour and transport mechanisms of PPCPs in 

subsurface environments. Future research should aim to validate numerical models with larger-

scale, field-based experiments to better capture PPCPs' transport behaviour under diverse 

environmental conditions. Additionally, exploring flow and transport dynamics in the unsaturated 

zone is essential for understanding PPCPs’ movement in subsurface environments. Extending the 

study to include a wider variety of contaminants beyond MTN and ETM will contribute to a more 

comprehensive understanding of PPCPs’ transport patterns and environmental risks. Incorporating 

multidisciplinary methods, such as molecular biology and isotopic tracing, will further elucidate 

the interactions among physical, chemical, hydrological, and biological processes. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



viii 
 

शोध प्रबंध का शीर्षक: फार्ाासु्यटिकल्स और पर्ानल केयर प्रोडक््टर् (पीपीसीपी) के भूटर्गत पररवेश र्ें 

भाग्य और पररवहन की जाांच। 

छात्र का नाम: र्लीहा अशरफ 

प्रवेश संख्या: 2018SRZ8383 

सार 

टपछले कुछ दशकोां र्ें, पयाावरण र्ें फार्ाासु्यटिकल्स और पर्ानल केयर प्रोडक््टर् (पीपीर्ीपी) की व्यापक 

उपस्थिटत ने पाररस्थिटतक और र्ानव स्वास्थ्य पर उनके र्ांभाटवत प्रटतकूल प्रभावोां के कारण वैटिक टचांता 

बढा दी है। ये उभरते प्रदूषक (इर्टजिंग कां िाटर्नेंि्र्) यहाां तक टक रू्क्ष्म स्तरोां पर भी पाररस्थिटतक तांत्र और 

र्ानव कल्याण के टलए गांभीर जोस्िर् पैदा करते हैं। पीपीर्ीपी की उत्पटि, परस्पर टियाओां और पररवहन 

व्यवहार को र्र्झना प्रभावी पयाावरण प्रबांधन के टलए अत्यांत र्हत्वपूणा है। गैर् और टलस्िड िोरै्िोग्राफी 

को र्ार् से्पक्टर ोरे्िर ी के र्ाि जोड़ने जैर्ी उन्नत टवशे्लषणात्मक तकनीकोां द्वारा र्र्टिात के्षत्र टनगरानी 

कायािर्ोां ने इन प्रदूषकोां का पता लगाने और र्ात्रा टनधााररत करने र्ें र्हत्वपूणा भूटर्का टनभाई है। पीपीर्ीपी 

का भूटर्गत पररवेश र्ें भाग्य और पररवहन भौटतक, रार्ायटनक और जैटवक प्रटियाओां द्वारा आकार टलए 

गए जटिल अांतः टियाओां र्ें शाटर्ल होता है। र्ांख्यात्मक र्ॉडटलांग पीपीर्ीपी की गटतशीलता की जाांच के 

टलए एक रू्ल्यवान उपकरण के रूप र्ें उभरता है, जो लागत-प्रभावशीलता, व्यापक थिाटनक और काटलक 

अांतर्दाटि, और कर् जनशस्ि की आवश्यकता जैरे् फायदे प्रदान करता है। ऐरे् र्ॉडल टवकटर्त करने के 

टलए भूटर्गत पररवेश र्ें पीपीर्ीपी की भाग्य और पररवहन गटतकी की व्यापक र्र्झ की आवश्यकता होती 

है। इर् प्रकार, यह शोध प्रबांध भूटर्गत पररवेशोां, जैरे् टक तलछि और अांतटनाटहत र्ांघटनत भूटर्गत टर्ट्टी र्ें, 

दो पीपीर्ीपी, रे्िफॉटर्ान (एर्िीएन) और एररथ्रोर्ाइटर्न (ईिीएर्), की भाग्य और पररवहन गटतकी की जाांच 
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करता है। ये पीपीर्ीपी, जब अपटशि जल उपचार र्ांयांत्रोां (डबू्ल्यडबू्ल्यिीपी) रे् र्र्ीपवती नटदयोां र्ें छोडे़ 

जाते हैं, तो तलछि र्ें टवभाटजत हो जाते हैं और टफर अांतटनाटहत र्ांतृप्त भूटर्गत टर्ट्टी र्ें प्रवार् करते हैं। यह 

प्रटिया पेयजल स्रोतोां के टलए इन प्रदूषकोां के र्ांभाटवत जोस्िर् के कारण र्हत्वपूणा टचांता का टवषय है। 

टवशेष रूप रे्, पयाावरणीय रूप रे् प्रार्ांटगक र्ाांद्रता पर तलछि और वास्तटवक भूटर्गत र्ांघटनत टर्ट्टी के 

कोर के भीतर पीपीर्ीपी के प्रवार् पर अध्ययन र्ीटर्त हैं। 

यह अध्ययन र्ांतृप्त रेतीली टर्ट्टी के स्तांभ र्ें दो पीपीर्ीपी के प्रवार् का र्ांख्यात्मक टवशे्लषण करके प्रारांभ 

होता है, टजर्र्ें िेम्पोरल र्ोर्ेंि एनाटलटर्र् का उपयोग टकया गया है। रु्ख्य प्रवाह और पररवहन र्ापदांडोां, 

जैरे् डार्ी वेग, अनुदैध्या टवर्रणशीलता, र्ोिना, और अपघिन गुणाांक, का टवशे्लषण टकया गया ताटक 

र्ांतृप्त टछद्रयुि र्ाध्यर् र्ें एर्िीएन और ईिीएर् के पू्लर् गटतकी को र्र्झा जा र्के। पररणार् बताते हैं 

टक एर्िीएन, जो एक अत्यटधक गटतशील प्रदूषक है, लगभग चालीर् टदनोां र्ें प्रणाली रे् र्र्ाप्त हो जाता है, 

जबटक ईिीएर् र्ें र्हत्वपूणा र्ोिना प्रदटशात होता है, जो इर्की हाइडर ोफोटबटर्िी और टर्ट्टी के रै्टिर क्स के 

टलए र्जबूत आकषाण के कारण होता है। यह अध्ययन टछद्रयुि र्ाध्यर् के भीतर पीपीर्ीपी के पररवहन 

को टनयांटत्रत करने र्ें डार्ी वेग और र्ोिना गुणाांक की र्हत्वपूणा भूटर्का को रेिाांटकत करता है, जैर्ा टक 

स्तांभ के आउिलेि पर र्ॉलू्यि र्ार् ररकवरी र्ें टवटभन्नताओां रे् प्रर्ाटणत होता है। 

इर्के अटतररि, टवटभन्न जैटवक पदािा अांशोां और टर्ट्टी कण र्ांरचना वाले तलछि और भूटर्गत टर्ट्टी र्ें 

एर्िीएन और ईिीएर् के र्ोिना गुणाांक और र्ोिना टवशेषताओां को र्र्झने के टलए, अध्ययन पयाावरणीय 

रूप रे् प्रार्ांटगक र्ाांद्रता पर र्ोिना गटतकी (एकल और प्रटतस्पधाात्मक), आइर्ोिर्ा, ऊष्मागटतक गुण, 

और पीएच तिा टर्ट्टी की नर्ी र्ार्ग्री के प्रभाव की जाांच करता है। टवशेष रूप रे्, एर्िीएन (रेत र्ें छह 

दशर्लव एक चार लीिर प्रटत टकलोग्रार् और टर्ल्टी दोर्ि र्ें दो र्ौ पैंतालीर् दशर्लव र्ात शून्य लीिर 

प्रटत टकलोग्रार्) और ईिीएर् (रेत र्ें आठ दशर्लव दो आठ लीिर प्रटत टकलोग्रार् और टर्ल्टी दोर्ि र्ें चार 
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र्ौ अठ्ठार्ी दशर्लव एक तीन लीिर प्रटत टकलोग्रार्) के टलए देिे गए उच्च र्ोिना गुणाांक इन यौटगकोां की 

र्हत्वपूणा र्ोिना क्षर्ता को रेिाांटकत करते हैं, जो पूवावती अध्ययनोां र्ें प्रकि की गई क्षर्ता रे् टभन्न है। 

ऊष्मागटतक टवशे्लषण दो र्ौ टतरानवे केस्िन पर ईिीएर् और एर्िीएन के र्ोिना की व्यवहायाता, 

उष्माके्षपी प्रकृटत और भौटतक टवशेषताओां की पुटि करता है। तलछि र्ें कर् टर्ट्टी की नर्ी र्ार्ग्री के र्ाि 

र्ोिना पर र्कारात्मक प्रभाव देिा गया, टजर्रे् अध्ययन टकए गए प्रदूषकोां के टलए उच्च केडी या कू्यिी 

र्ान प्राप्त हुए। ये टनष्कषा टर्ट्टी-पानी प्रणाटलयोां र्ें एर्िीएन और ईिीएर् के भाग्य और पररवहन को र्र्झने 

र्ें रु्धार करते हैं, टजर्रे् इनके पयाावरणीय प्रभावोां को कर् करने के टलए प्रभावी प्रबांधन रणनीटतयोां के 

टवकार् र्ें र्हायता टर्लती है। 

इर्के अटतररि, तलछि का प्रटतटनटधत्व करने वाले रेतीली टर्ट्टी के स्तांभ का उपयोग लटक्षत पीपीर्ीपी के 

तलछि र्ें प्रवार् को र्र्झने के टलए टकया गया। पयाावरणीय रूप रे् प्रार्ांटगक र्ाांद्रता पर तलछि र्ें 

प्रदूषकोां के प्रवार् क्षर्ता का अध्ययन टकया गया, टजर्रे् तलछि र्ें प्रदूषकोां की र्िीक प्रवार् क्षर्ता का 

पता चला। एर्िीएन ने अटधक गटतशीलता प्रदटशात की, टजर्रे् यह नरू्ना टबांदुओां पर पहले टदिाई टदया, 

जबटक ईिीएर् कर् गटतशीलता के कारण बाद र्ें टदिाई टदया। एर्िीएन का ररकवरी दर नबे्ब प्रटतशत रे् 

अटधक िी, जबटक ईिीएर् ने कर् गटतशीलता के कारण टवलांटबत उपस्थिटत टदिाई, टजर्र्ें ररकवरी दर 

पांद्रह प्रटतशत रे् कर् िी। भाग्य और पररवहन र्ापदांडोां को प्रायोटगक बे्रकथू्र वि और एचवाईडर र् एक-डी 

र्ें इनवर्ा ऑटिर्ाइजेशन का उपयोग करके टनधााररत टकया गया, टजर्र्ें टशटिलता शून्य दशर्लव चार 

र्ेंिीर्ीिर और र्ांतृप्त हाइडर ोटलक चालकता शून्य दशर्लव र्ात पाांच र्ेंिीर्ीिर प्रटत घांिा पाई गई। 

एर्िीएन का र्ोिना गुणाांक ईिीएर् की तुलना र्ें उले्लिनीय रूप रे् कर् िा, टजर्रे् इर्की उच्च 

गटतशीलता के कारण भूजल प्रदूषण की टचांताओां को उजागर टकया गया। 
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इर्के अटतररि, भूटर्गत जलभृतोां र्ें एर्िीएन और ईिीएर् की गटतशीलता की जाांच आईआईिी टदल्ली के 

र्ाइिोर्ॉडल लैब रे् प्राप्त २डी टर्ट्टी के कोर नरू्नोां का उपयोग करके की गई। एक स्थिर भूजल स्तर के 

र्ाि २डी िैंक रे्िअप का उपयोग करते हुए, अध्ययन पीपीर्ीपी के भाग्य और गटतशीलता की ३६५ टदनोां 

की अवटध र्ें टनगरानी करता है। यह शोध एर्िीएन और ईिीएर् के पररवहन व्यवहार र्ें अांतर्दाटि प्रदान 

करता है, टजर्र्ें कै्षटतज और ऊर्ध्ााधर प्रवार् र्ीटर्त पाया गया। पररणार् बताते हैं टक एर्िीएन एक वषा र्ें 

लगभग चालीर् र्ेंिीर्ीिर कै्षटतज और दर् र्ेंिीर्ीिर ऊर्ध्ााधर टदशा र्ें यात्रा करता है, जबटक ईिीएर् अपने 

र्जबूत र्ोिना क्षर्ता के कारण धीर्ी प्रवार् दशााता है। यह अध्ययन टर्ट्टी की टवशेषताओां और र्ांदन 

प्रटियाओां की भूटर्का को पीपीर्ीपी के भाग्य को टनयांटत्रत करने, जोस्िर् रू्ल्याांकन र्ें र्हायता करने और 

पयाावरणीय प्रबांधन टनणायोां र्ें जोर देता है। 

र्र्ग्र रूप रे्, यह अध्ययन तलछि और भूटर्गत टर्ट्टी र्ें एर्िीएन और ईिीएर् के पररवहन और भाग्य के 

बारे र्ें रू्ल्यवान अांतर्दाटि प्रदान करता है। पररणार्ोां ने िुलार्ा टकया टक, पूवावती अध्ययनोां के टवपरीत, 

एर्िीएन और ईिीएर् ने तलछि और र्ांकुटचत भूटर्गत टर्ट्टी दोनोां र्ें उच्च र्ोिना क्षर्ता प्रदटशात की। 

इर्के अटतररि, इन धु्रवीय प्रदूषकोां की र्ांकुटचत टर्ट्टी रै्टिर क्स के भीतर कर् गटतशीलता ने तेजी रे् भूजल 

प्रदूषण की र्ांभावना को कर् दशााया। ये टनष्कषा जोस्िर् रू्ल्याांकन के टलए आवश्यक अांतर्दाटि प्रदान करते 

हैं, टजर्रे् नीटतटनर्ााताओां और पयाावरण पेशेवरोां को दूटषत थिलोां को र्ांबोटधत करने र्ें र्हायता टर्लती है, 

क्योांटक यह भूटर्गत वातावरण र्ें पीपीर्ीपी के व्यवहार और पररवहन तांत्र को उजागर करता है। भटवष्य के 

शोध को बडे़ पैर्ाने पर, के्षत्र-आधाररत प्रयोगोां के र्ाि र्ांख्यात्मक र्ॉडलोां को र्त्याटपत करने का लक्ष्य 

रिना चाटहए, ताटक टवटभन्न पयाावरणीय पररस्थिटतयोां के तहत पीपीर्ीपी के पररवहन व्यवहार को बेहतर 

ढांग रे् र्र्झा जा र्के। इर्के अलावा, भूटर्गत के्षत्र र्ें प्रवाह और पररवहन गटतकी की जाांच करना आवश्यक 

है ताटक भूटर्गत वातावरण र्ें पीपीर्ीपी की गटत को र्र्झा जा र्के। अध्ययन को एर्िीएन और ईिीएर् 
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के अलावा अटधक टवटवध प्रकार के प्रदूषकोां को शाटर्ल करने के टलए टवस्ताररत करना पीपीर्ीपी के 

पररवहन पैिना और पयाावरणीय जोस्िर्ोां की अटधक व्यापक र्र्झ र्ें योगदान देगा। अांतः टवषय टवटधयोां को 

शाटर्ल करना, जैरे् आणटवक जीव टवज्ञान और र्र्थिाटनक िर े टर्ांग, भौटतक, रार्ायटनक, जलटवज्ञान और 

जैटवक प्रटियाओां के बीच अांतः टियाओां को और अटधक स्पि करेगा। 
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LIST OF ABBREVIATIONS 

Acronyms  Expanded form 

2D    Two-dimensional 

ADE   Advection dispersion equation 

ADES   Advection dispersion sorption 

ADESD  Advection dispersion sorption degradation 

ECs   Emerging contaminants 

ESI   Electron spray ionisation 

ETM   Erythromycin 

LC/TQ   Liquid chromatography triple quadrupole 

LCMS   Liquid chromatography mass spectrometry 

LOD   Limit of detection 

LOQ   Limit of quantification 

MRM   Multiple reaction monitoring 

MTN   Metformin 

PPCPs   Pharmaceuticals and personal care products 

SOM   Soil organic matter 

VGM   Van-Genuchten-Mualem  

WWTPs  Wastewater treatment plants




