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Apresentacao

Freqlientemente nos deparamos com artigos nos diferentes meios de divul-
gacao apontando o uso de agrotdéxicos, empregados no combate a pragas,
doencas e plantas daninhas nas lavouras, como um dos causadores de impac-
tos ambientais negativos decorrentes das atividades agricolas.

Diante da grande variedade de agrotoxicos disponiveis para uso no pais e dos
diferentes agroecossistemas existentes, ainda é grande a necessidade de
aumentar o conhecimento sobre o comportamento desses produtos quimicos
no ambiente.

Apesar dos avancos crescentes alcancados pelas atividades de pesquisa e
desenvolvimento voltadas para a obtencao de novos ingredientes-ativos e
novas formulacdes menos agressivos ao ambiente, das estratégias de
monitoramento /n /oco e da selecao de tecnologias de aplicacdo mais adequa-
das, bem como da descoberta de métodos laboratoriais cada vez mais
acurados na deteccao de residuos dos agrotéxicos nos diferentes comparti-
mentos ambientais (solo-agua-planta-atmosfera), ainda é elevado o montante
de recursos financeiros empregados e o tempo dedicado a identificacao de
produtos que oferecam maior potencial de risco de contaminacao dos recur-
sos naturais e que devem ser mais detalhadamente investigados. Nesse con-
texto, o uso de modelos matematicos do tipo screening vem sendo apontado
internacionalmente como uma das ferramentas de auxilio a pré-selecao de
ingredientes-ativos. Entretanto, sao limitadores ao uso desses modelos tanto
a auséncia de dados minimos sobre as caracteristicas dos agrotéxicos em
condicoes brasileiras como a dificuldade na recuperacao das informacoes ja



existentes, acrescentando ainda a incorreta aplicacao de modelos. Assim
sendo, a disponibilidade de ferramentas computacionais que minimizem esses
problemas é de grande valia.

O programa computacional Agroscre agiliza a avaliacdo de ingredientes-
ativos de agrotéxicos pelo método de GOSS, pelo indice de GUS e por
critérios screening utilizados pela US-EPA — Environmental Protection
Agency. Por sua vez, esse manual apresenta consideracoes sobre os méto-
dos em questao e o uso do programa Agroscree, permitindo que uma maior
gama de profissionais da &rea ambiental possa fazer uso de técnicas de
modelagem screening internacionalmente difundidas.

Claudio Aparecido Spadotto
Chefe-Geral
Embrapa Meio Ambiente
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Manual do usuario do programa
AGROSCRE: apoio a avaliacao
de tendéncias de transporte de

principios ativos de agrotéxicos

Maria Conceicdo Peres Young Pessoa
Aldemir Chaim

Vera Lucia Ferracini

Shirlei Scramin

Introducéao

A busca de uma agricultura mais competitiva, que considere ndao somente a
produtividade e o lucro, mas que também permita a conservacao dos recur-
sos naturais garantindo a seguranca do alimento oferecido ao consumidor é o
grande desafio do setor agricola com vistas a sustentabilidade.

Apesar dos avancos registrados em novas formulacdes e equipamentos
disponibilizados aos produtores, ainda hoje o uso de agrotéxicos empregados
no combate a pragas e doencas das culturas é considerado como um dos
principais causadores de impactos ambientais negativos das atividades agri-
colas. Praticas inadequadas no contexto das tecnologias de aplicacao de
agrotoéxicos ja disponiveis também aumentam o potencial de risco de conta-
minacdes ambientais por esses produtos, demandando que as boas préaticas
agricolas também formulem orientacdes para este seguimento (PESSOA et
al., 2006).

A grande gama de produtos disponiveis para uso no pais carece de um maior
conhecimento sobre seu comportamento nos diferentes agroecossistemas
existentes no Brasil. Este deve ser resultante de pesquisas orientadas a
ampliar o conhecimento de pardmetros que auxiliem na avaliacdo da movi-
mentacado desses produtos apés a sua aplicacao (CHENG, 1990).

Quando avaliados sob a 6tica do potencial de contaminacao de dguas no
Brasil, a priorizacao dos produtos a serem investigados deve atentar também
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ao seu potencial de lixiviagdo ou de estarem adsorvidos a sedimento, o que
pode auxiliar na contaminagao de aguas superficiais por escoamento superfi-
cial, a exemplo do que vem sendo sinalizado pela AGENCIA NACIONAL DE
AGUAS (2005).

Alguns modelos matematicos “screening” (PESSOA et al., 1997) auxiliam
uma avaliacao expedita desse potencial. Entre os mais consagrados mundial-
mente estdo os modelos apresentados pelo método de Goss, pelo indice de
GUS e pelos critérios “screening” do EPA.

O programa AGROSCRE foi elaborado para auxiliar na agilidade da avaliacdo
desses modelos, possibilitando a andlise de um mesmo principio ativo pelos
trés métodos de forma simultanea (PESSOA et al., 2004). Este trabalho da
Série Embrapa - Documentos apresenta o manual do usuério deste programa,
que sera disponibilizado para “download”, possibilitando uma maior divulga-
céo do uso dos modelos “screening” e fomentando avaliacdes, cada vez mais
fidedignas, da realidade local do ambiente de producéao agricola nacional, na
medida em que os dados de entrada forem refinados. Foi desenvolvido em
linguagem Quick Basic 4.5 e necessita de 11K de memdria para ser utilizado
em modo executavel.

Instalacao

Os arquivos disponibilizados para “download” do programa AGROSCRE de-
vem ser copiados para uma pasta especifica criada para o programa, prefe-
rencialmente no diretério C do computador pessoal. O programa necessita
que o computador, onde sera realizada a instalagdao, possua o programa
Quick Basic, que foi também disponibilizado pela Microsoft no Windows 98,
uma vez que esse produto Microsoft é descontinuado. Em ambiente
Windows, o programa podera ser acessado via prompt do DOS digitando-se
na raiz C o nome completo do programa.

C > agroscre.exe
<ENTER>

ou clicando-se duas vezes sob o arquivo “agroscre.exe” .



Manual do usuério do programa AGROSCRE: apoio a avaliacdo de tendéncias de
transporte de principios ativos de agrotéxicos

A partir de entao seréa criada uma janela com a tela principal do programa,
conforme apresentada na Fig. 1.

Maiores consideracdes sao apresentadas detalhadamente a seguir.

Tela Principal
A tela principal do programa é apresentada na Fig. 1, abaixo.

WOB45\AGROSCRE. EXE

= EMBRAPA MEIO AMBIENTE — AGROSCRE

AVALIACAOQ DE RISCO DE PRINCIPIOS ATIVOS DE AGROTOXICOS
POR MODELOS MATEMATICOS DO TIPO SCREENING

MENU PRINCIPAL:
i

— ENTRADA DE INFORMACOES
2— AUALIACAO INDICE DE GUS
3— AUALIACAQ METODO DE GOSS
4— AUALIACAO CRITERIOS EPA
5— APRESENTACAO DOS RESULTADOS
6— SAIR DO PROGRAMA

Digite a opcao desejada: A

Fig. 1. Tela do menu principal do programa AGROSCRE.

O menu principal do programa apresenta as seguintes opcdes:
1- Entrada de Informacodes,

2- Avaliacao indice de GUS,

3- Avaliacao Método de GOSS,

4- Avaliacao critérios EPA,

5- Apresentacao dos resultados, e

6- Sair do Programa.

11
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O usudrio escolhe a opcao desejada digitando o nimero correspondente a
opc¢ao do menu principal que desejar executar. Por exemplo, se desejar iniciar
a entrada de dados, digitard a opcao “1” e, posteriormente, teclara
<enter>.

A seguir serdo apresentadas as consideracdes pertinentes a cada uma das
opcoes do menu principal do AGROSCRE.

1. ENTRADA DE INFORMACOES

Essa opcdo do menu principal possibilita ao usuério informar os dados relacio-
nados aos parametros dos principios ativos dos agrotoxicos a serem analisa-
dos pelos Indice de Gus, Método de Goss e critério “screening” do EPA.

A primeira solicitacao do programa nessa opcao sera “Informe a quantidade
de agrotoxicos a analisar: “. Assim, por exemplo, se desejado avaliar 5
principios ativos diferentes de agrotdxicos, o nimero “5” devera ser digitado
e, posteriormente, ser teclado <ENTER>.

Caso o usuério tenha interesse em analisar a influéncia de valores diferentes
dos parametros de entrada de um mesmo principio ativo (p.a.), ele devera
digitar como nome desse p.a. algum indicador que permita diferencia-lo dos
demais. Nesse caso, o programa ira considerar cada nome digitado como um
p.a. independente para a andlise pretendida, devendo este ser considerado
também como um agrotéxico diferente ao se responder a pergunta “Informe
a quantidade de agrotdxicos a analisar: “. Dessa forma serd viabilizado verifi-
car os resultados da andlise para cada uma dessas opc¢des distintas, confor-
me inicialmente pretendido.

Apos digitada a quantidade a ser investigada, o programa solicitara que o
usuario digite a forma de entrada das informacdes dos parametros dos p.a. ’s
que serdo analisados, apresentando as op¢des “1- POR ARQUIVO” e “2-
DIGITADA". Estas serao descritas a seguir.
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1.1. Opcao de entrada de dados por arquivo

A opcao “1-POR ARQUIVO” demanda que o usudrio tenha digitado as infor-
macoes que serao avaliadas pelo programa em um arquivo tipo texto com
formato padrao, previamente digitado, que sera apresentado posteriormente.

C:\0B45\AGROSCRE.EXE

< EMBRAPA MEIO AMBIENTE — AGROS CRE

AUALIACAO DE RISCO DE PRINCIFIOS ATIUOS DE AGROTOXICOS
POR MODELOS MATEMATICOS DO TIPO SCREENING

HTRADA DE DADOS LIDA DE ARQUIUO

#Digite arquivo de dados de entrada ?

Fig. 2. Tela da opcdo de entrada de informacdes por arquivo.

Nessa opcao “1- POR ARQUIVO”, serd necessério informar o nome do
arquivo, que contém os dados de entrada, ap6s “Digite arquivo de dados de
entrada ? “ informando, inclusive, o caminho completo de sua localizacdo. Ou
seja, se, por exemplo, o arquivo contendo os dados de entrada chama-se
“TESTE.TXT"” e esta gravado no diretério c:/programas/agroscre, apds a
solicitacao “Digite arquivo de dados de entrada ? “ o usuario devera digitar
“c:/programas/agroscre/TESTE.TXT"” e teclar <ENTER>, para que o
AGROSCRE consiga recuperéa-lo. Cabe ressaltar aqui que, em funcao progra-
ma rodar no prompt do DOS, podem ocorrer problemas de alteracao na
configuracao do teclado, e as teclas “:” e “/” , necessdarias para uso pelo
AGROSCRE, nao dlsponlblllzarem essas |nformag(")es corretamente; estarao
disponiveis ao teclar “¢c” e “;”, respectivamente, a exemplo do que ocorre em
outros programas.

Posteriormente, o AGROSCRE lerd automaticamente todas as informacdes
contidas no arquivo previamente digitado e retornard automaticamente a sua
tela de menu principal. A partir de entao, o usuério podera escolher os
modelos “screening” estabelecidos nos indice de GUS, Método de GOSS e

13
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critérios “screening” adotados pelo EPA , para serem executados conforme
sua preferéncia. Digitando o nimero “2” e teclando <ENTER >, estaréa esco-
lhendo a opcdo associada & “2- AVALIACAO PELO INDICE DE GUS” do
Menu Principal, iniciando automaticamente a execucdo do método que calcu-
laré o indice de GUS. Ao digitar “3” e teclar <ENTER>, acionara a opgéao 3
do Menu Principal, a saber “3- AVALIACAO PELO METODO DE GOSS” , e
assim por diante para todas as demais opcoes.

OBSERVACAO: Caso o usuério deseje a avaliacdo por todos os métodos
disponiveis ele necessariamente devera digitar as opcoes de cada um dos
métodos no menu principal, pois o programa permite que o usudrio execute
apenas um dos métodos se assim desejar.

1.1.1. Formato do arquivo previamente digitado

O arquivo texto previamente digitado com as informacdes dos p.a. “s a serem
analisados pelo AGROSCRE devera ter nome apresentado com no maximo 8
caracteres (nao sao permitidos usos de caracteres especiais e nimeros) e
extensao com até 3 caracteres. Recomenda-se o uso da extensao “.TXT".

O arquivo texto digitado apresentara, em cada uma de suas linhas, informa-
coes exclusivas ao nome do p.a. informado em uma mesma linha. Assim, nas
linhas do arquivo estarao todas as informacdes necessérias para executar o
programa, considerando também informacdes sobre o local onde os p.a. s
estdo sendo avaliados. Assim, fazendo uso desse arquivo, podera ser avaliada
até, no maximo, a quantidade de linhas nele discriminada (cada uma delas
representando as informacdes de um Unico “p.a.” correspondente ao
“agrotéxico”).

As informacdes inseridas em uma mesma linha, que representard, portanto,
um Unico “p.a.” a ser investigado, deverao estar separadas por virgulas; ndao
se permite o uso de virgulas, pontos ou qualquer outro caracteres especiais
apds a digitacao da ultima informacéao inserida na linha. Esta devera ser
seguida da digitacdo da tecla <ENTER> de modo a possibilitar a insercao de
um novo “p.a.” na linha seguinte.

As informacodes a serem digitadas em cada linha para representar o “p.a.” em
avaliacao sao as seguintes, nesta mesma seqléncia: “pluviosidade média
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anual da regiao (em milimetros)”, presenca de “solo poroso (1 =sim; 2=
nao)” na regiao, “presenca de aquifero confinado (1 =sim; 2= nao)” na
regiao, nome do principio ativo (p.a.) do produto em avaliacao, solubilidade
em agua desse p.a., Koc do p.a., constante de Henry (em Pascal) do p.a.,
meia vida em solo do p.a. e meia vida em agua do p.a..

O exemplo, a seguir, esclarecera eventuais didvidas que porventura ainda
persistam. Suponhamos que em “Informe a quantidade de agrotéxicos a
analisar : “ tenha sido digitado, pelo usuério, o nimero “3” e teclado
<ENTER> . Nesse caso, o0 usudrio esta sinalizando ao programa que serao
lidas trés linhas do arquivo a ser informado, onde cada uma de suas linhas
apresentard as consideracdes sobre um Unico e determinado “p.a.” a ser
avaliado, considerando as caracteristicas do ambiente local onde estao
sendo utilizados. Suponha que esse arquivo, previamente digitado, tenha sido
gravado no diretério C:/PROGRAMAS/AGROSCRE com o nome de
“TESTE.TXT"” e que contenha as seguintes informacdes:

600,1,1,acephate-dado1,818000,2,5.06688E-08,3,169
600,1,1,acephate-dado2,818000,3,5.06688E-08,3,169
600,1,1,azoxystrobin-dado1,6,581,7.00243E-09,112,31

A primeira linha do arquivo “TESTE.TXT"” indica que a pluviosidade média
anual da regiao avaliada é de 600 mm, que o solo onde o produto vem sendo
aplicado é poroso (opcao: 1) e que existe presenca de aquifero confinado
(opcao: 1). Na seqiéncia, foi informado o nome do principio ativo do
agrotoéxico.

Repare que para identificar mudancas nas informacdes de entrada sobre o
mesmo p.a., apresentadas nas linhas 1 e 2 do arquivo “TESTE.TXT"”, foram
adicionados apds o nome do p.a., propriamente dito, os identificadores “-
dado1” e “-dado2”, respectivamente. Na seqliéncia de entrada das informa-
coes sobre o mesmo p.a., ou seja, na mesma linha, apés a identificacao do
nome do p.a., foi informado o valor da sua solubilidade em agua (a saber,
818000), o valor de seu Koc ( a saber, 2), a sua constante de Henry (kH; em
Pam®mol) (a saber, 0,0000000506688 ou 5,06688x10%0ou 5,06688 E-
08), a sua meia vida em solo (t/2 solo= 3 dias) e a sua meia vida em agua (t
Y% 4agua = 169 dias).

15
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Se o usuério ndo souber a informacao do parametro solicitado, ele incluira
obrigatoriamente “-1” em seu lugar, prosseguindo na digitacdo dos demais,
conforme a seqUiiéncia ja informada. Nesse caso, ressalta-se que, para execu-
tar pelo menos um dos modelos disponiveis, sera necessario informar, pelo
menos, os valores dos Koc e da meia vida no solo (t/2 solo).

OBSERVACAO IMPORTANTE: Os niimeros decimais devem ser informados

u noz u

em formato americano (onde “,” é representada por “.”). Apds a insercao dos
dados do “p.a. “, em uma mesma linha do arquivo, deve ser digitado
<ENTER>, garantindo inclusive a ndo existéncia de qualquer caractere ou
de espacos em branco apds a Ultima informacao digitada nessa mesma linha.

1.2. Opcéao de entrada de dados digitada por teclado

A opcao “2- DIGITADA" possibilita ao usuario a entrada de informacdes por
meio de sua digitacao, via teclado, para executar o programa. Esta opcéao é
recomendada quando avaliados poucos p.a. ’s.

Na tela inicial dessa opcao sera apresentada a seguinte pergunta ao usuario
“Os produtos foram aplicados na mesma regido <1= sim; 2= ndo>? “ para
que, em caso da opcdo 1 (que representa “sim”), se evite a digitacao de
informacdes comuns a todos (tais como sobre pluviosidade, presenca de solo
poroso e presenca de aquifero confinado).

Na sequéncia, serd solicitado ao usuério que:

“Digite o nome do principio ativo”,

“Digite a solubilidade (em ppm)”,

“Digite o Koc”,

“Digite a constante de Henry (em Pa.m3.mol" )",

“Digite meia vida em solo (em dias)”,

“Digite meia vida em agua (em dias)”,
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“Digite a pluviosidade media anual da regido em (mm)”,
“Solo poroso (1=sim; 2= nado)”, e
“Presenca de aquifero confinado (1=sim; 2= n&o)".

A partir de entdo, o programa apresentara, na tela, os valores digitados pelo
usudrio e demandard apenas as informacoes pertinentes aos paradmetros e
nome dos demais p.a. s a serem investigados, na mesma seqiiéncia solicita-
da anteriormente.

Apés essa digitacdo de entrada de informacgodes, o programa retornard a sua
tela principal, onde o usuério devera escolher o método de avaliacdo deseja-
do, digitando o ndmero correspondente, como veremos a seguir.

2. AVALIACAO DO INDICE DE GUS

A opcao 2 do Menu Principal do AGROSCRE avalia os p.a. “s de interesse do
usuario, informados pelo acesso prévio ao item “1- Entrada de informacées”,
pelo método de avaliacdo do potencial de lixiviacdo de agrotéxicos para agua
subterranea pelo indice de GUS, automaticamente, retornando ao menu
principal do programa.

2.1. Consideracdes sobre o indice de GUS

Este método foi proposto por GUS (GUSTAFSON, 1989) para calcular um
indice numérico, chamado indice de GUS, para um determinado principio
ativo, mediante o fornecimento de valores de coeficiente de adsorcao ao
carbono organico (Koc) e de meia vida (t/2 ) do produto no solo, vide Anexo
1 para maiores detalhes, de acordo com a Eq.1.

GUS = log (t% _ ) x (4 - log (K,.)) (Eq.1)

solo

onde:
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1) = meia vida do produto no solo;

solo

K. = coeficiente de adsorcéo ao carbono orgénico.
Apds a obtencao do valor do indice de GUS obtido, o p.a. em avaliacdo é
classificado em uma das categorias, definidas por faixas pré-estabelecidas,
conforme atencao aos seguintes intervalos :

a) GUS< 1,8 => Nao sofre lixiviacao;
b) 1,8 < GUS < 2,8 => Faixa de Transicao;
c) GUS>2,8 => Provavel Lixiviacao.

2.2. Consideracoes sobre os resultados fornecidos pelo AGROSCRE relati-
vos a interpretacdo do indice de GUS

O AGROSCRE apresenta como resultado da avaliacdo pelo indice de GUS, os
valores obtidos pelo calculo matematico do indice (Eq.1), para cada um dos
p.a. "s informados, seguidos, respectivamente, de uma barra invertida (“/”) e
das categorias obtidas apds a sua classificacao, ou seja:

“L" se apresenta potencial a “Provavel lixiviacdo”;
“T" se permanece em “Faixa de Transicdo”; e ,
“NL” se “Nao sofre Lixiviacao”.

A avaliacao é rapida e automatica e realizada, separadamente, para todos os
p.a’s indicados para a avaliacdo, ndo tendo a participacao direta do usuério
durante a sua execucao. Todos os resultados obtidos sdo armazenados auto-
maticamente em um local préprio do programa, que possibilita sua recupera-
¢ao quando solicitada. O programa retorna, automaticamente, a tela do
Menu Principal do AGROSCRE tao logo a avaliacao pelo indice de GUS se
encerre.

Caso o usudrio nao tenha interesse em avaliar outros métodos
disponibilizados pelo AGROSCRE, ele poderéa escolher diretamente a opcéo
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“B- APRESENTACAO DOS RESULTADOS"”, para visualizar os resultados obti-
dos pela avaliagao exclusiva do indice de GUS, os quais sdo apresentados na
coluna “GUS/valor”. Assim, por exemplo, se apresentado “L/4.5” significa
que o p.a. apresentou potencial de lixiviagcao, representado pela letra “L”, que
foi acionado pelo indice de GUS ao obter o valor “4.5” como resultado da Eq.
1. Se desejar a avaliacdo por outro método deverd utilizar as opgdes
disponibilizadas no menu principal.

OBSERVACAO: Caso nao tenha sido informado inicialmente os parametros
do p.a. necessarios para a avaliacdo, o programa retornard “NA” como
resultado, indicando que o produto foi “Ndo Avaliado” por falta de informa-
coes.

3. AVALIACAO DO METODO DE
GOSS

A opcdo 3 do Menu Principal do AGROSCRE, a saber “3- AVALIACAO DO
METODO DE GOSS”, executa a avaliacdo do potencial de transporte do p.a.
do agrotoxico associado a sedimento ou dissolvido em agua pelo método de
GOSS (GOSS, 1992), automaticamente, para os p.a. “s informados no item
“1- Entrada de informacdes” , retornando posteriormente ao menu principal
do programa.

Esse método faz uso dos mesmos parametros utilizados para o célculo do indice
de GUS ja discutido, e de solubilidade do p.a. em agua, viabilizando, pela avalia-
cao do potencial de transporte do p.a. associado a sedimento ou dissolvido em
agua, uma avaliacao expedita do seu potencial para alcancar 4guas superficiais
e subterraneas e, assim, apresentar potencial risco a contaminacao. Para maio-
res detalhes sobre os parametros utilizados, vide Anexo.

3.1. Consideracées sobre o método de GOSS

O método de GOSS (GOSS, 1992) retine um conjunto de clausulas de regras,
apresentadas nos intervalos matematicos fornecidos a seguir, para classifi-
car o produto em “Alto Potencial”, “Médio Potencial” e “Baixo Potencial” de
transporte em agua, associado a sedimento ou dissolvido.
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A) Regras para classificacdo do potencial de transporte do principio ativo
associado a sedimento

a.1). Alto potencial:
Regra 1 : Clausulal: t/2 solo>40 dias E Clausula 2: Koc 21000 mL.g' OU

Regra 2: Clausulal: t/%2 solo >40dias E Clausula 2: Koc 2500 mL.g" E
Clausula3: Solubilidade em agua < 0,5 ug.mL"

a.2.) Baixo potencial:
Regra 1 : Clausula Unica: t/2 solo < 1dia; OU
Regra 2: Clausulal: t%2 solo < 2 dias E Clausula 2: Koc <500 mL.g"; OU

Regra 3: Clausulal: t/2 solo < 4dias E Clausula 2: Koc <900 mL.g"E
Clausula 3: Solubilidade em &gua > 0,5 pg.mL' OU

Regra 4: Clausulal: t%2  solo < 40 dias E Clausula2: Koc <500 mL.g" E
Clausula 3: Solubilidade em agua > 0,5 ug.mL"; OU

Regra 5: Clausulal: t%2 solo <40 dias E Clausula2: Koc <900 mL.g"E
Clausula3: Solubilidade em agua > 2,0 ug.mL"'

a.3) Médio Potencial:

Caso ndo atenda a nenhuma das regras de a.1) e nenhuma das regras de
a.2).

B) Regras para classificacdo do potencial de transporte do principio ativo
dissolvido em agua.

b.1) Alto potencial:

Regra 1: Clausulal: t/2 solo > 3b5dias E Clausula2: Koc < 100.000 mL.g"
E Clausula3: Solubilidade >1 ug.mL"' OU

Regra 2: Clausulal: Koc £ 700 mL.g"' E Clausula2: 10 < Solubilidade <
100 pg.mL™
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b.2) Baixo potencial:
Regra 1: Clausula tnica: Koc > 100.000 mLg' OU
Regra 2: Clausulal t/2 solo < 1dia E Clausula 2: Koc > 1.000 mL.g" OU

Regra 3: Cladsulal: t/2 solo < 35 dias E Clausula 2: Solubilidade < 0,5
mg.mL"’

b.3) Médio Potencial:

Caso nao atenda a nenhuma das regras de b.1) e nenhuma das regras de
b.2).

3.2. Consideragdes sobre os resultados fornecidos pelo AGROSCRE relativos
a interpretacdao do método de GOSS

O AGROSCRE apresenta como resultado da avaliacdo pelo método de GOSS,
a avaliacao da pertinéncia as suas regras, supra citadas, para cada um dos
p.a. s informados, seguidos, respectivamente, da classificacao final para as
categorias “Associado a Sedimento” e “Dissolvido em agua”, representadas
respectivamente pelas informagdes disponibilizadas nas colunas
“GOSS SED” e “GOSS DIS".

A avaliacao do p.a. propriamente dito é feita pela sua classificacao nas
categorias:

“A" —alto potencial;

“M”- médio potencial;

“B”- baixo potencial.

A avaliacao é rapida e automatica e realizada, separadamente, para todos os
p.a’s indicados para a avaliacado, ndo tendo a participacao direta do usuério
durante a sua execucao. Todos os resultados obtidos sdo armazenados auto-

maticamente em locais proprios do programa, que possibilita sua recupera-
cdo quando solicitada. O programa retorna, automaticamente, a tela do
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Menu Principal do AGROSCRE tao logo a avaliacdo pelo método de GOSS se
encerre.

Caso o usudrio nao tenha interesse de avaliar outros métodos disponibilizados
pelo AGROSCRE, ele podera escolher diretamente a opcao “5- APRESENTA-
CAO DOS RESULTADOS", para visualizar os resultados obtidos utilizando-se,
exclusivamente, o Método de GOSS. Se desejar a avaliacao por outro méto-
do devera utilizar as opcoes disponibilizadas no Menu Principal.

OBSERVACAO: Caso ndo tenha sido informado, inicialmente, os parametros
do p.a. necessarios para a avaliagdo, o programa retornard “NA” como
resultado, indicando que o produto foi “Né@o Avaliado” por falta de informa-
coes.

4. AVALIACAO DOS CRITERIOS
“SCREENING” DO EPA

A opcdo 4 do Menu Principal do AGROSCRE, a saber “4- AVALIACAO DOS
CRITERIOS DO EPA”, executa, para os p.a. ’s informados no item “1- Entra-
da de informacées”, a avaliacdo do seu potencial de transporte em funcao
das suas caracteristicas préprias usando os critérios de “screening” da
Environmental Protection Agency (EPA) (COHEN et al., 1995), conforme
inicialmente ressaltados por FERRACINI et al. (2001), automaticamente,
retornando ao menu principal do programa apds sua execucao.

4.1. Consideracées sobre o critério “screening” do EPA

Os p.a. s que obedecerem as inequacdes abaixo, fornecidas por COHEN et
al. (1995), oferecem maior potencial de risco de transporte e, conseqliente
tendéncia a contaminacao principalmente de dguas:

a) solubilidade em agua > 30 mg.L";

b) coeficiente de adsorcédo a matéria organica: Koc < 300-500 mL.g";

c) constante de Henry: K, <10 Pa.m®.mol";
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d) meia vida no solo(t/2 no solo): > 14-21 dias;
e) meia vida na 4gua (t/2 na agua) > 175 dias.

Neste critério, também devem ser consideradas as condicdoes de campo, que
favorecem a percolacao no solo, ou seja, se : a) pluviosidade anual > 250
mm; b) presenca de solo poroso; e c) existe de aqiifero ndo confinado.

Para maiores detalhes sobre os parametros utilizados, vide Anexo.

4.2. Consideracdes sobre os resultados fornecidos pelo AGROSCRE relativos
a interpretacao do critério “screening” do EPA

O AGROSCRE apresenta como resultado da avaliacao do critério “screening”
utilizado pelo EPA (de COHEN et al., 1995), a avaliacao da pertinéncia as
regras citadas em 3.1, para cada um dos p.a. “s informados, classificando-os
em:

“L"” se apresenta potencial a “Provavel lixiviacdao”;
“NL" se “Nao sofre Lixiviacdo”.

Vale lembrar que, por apresentar maior quantidade de parametros de entrada
dos p.a. “s em avaliacao, esse critério € mais seletivo que os demais. Apesar
disso, a avaliacao é igualmente rapida e automatica e realizada, separada-
mente, para todos os p.a s indicados para a avaliagcao, nao tendo a participa-
cao direta do usuario durante a sua execucao. Todos os resultados obtidos
sdo armazenados automaticamente em locais préprios do programa, que
possibilita sua recuperacao quando solicitada. O programa retorna, automati-
camente, a tela do menu principal do AGROSCRE tao logo a avaliacao pelo
critério “screening” do EPA (COHEN et al., 1995) se encerre.

Caso o usudrio nao tenha interesse de avaliar outros métodos disponibilizados
pelo AGROSCRE, ele podera escolher diretamente a opcao “5- APRESENTA-
CAO DOS RESULTADOS", para visualizar os resultados obtidos utilizando-se,
exclusivamente, o critério “screening” do EPA (COHEN et al., 1995). Se
desejar a avaliacdo por outro método deverd utilizar as opcoes
disponibilizadas no menu principal.
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OBSERVACAO: Caso nao tenham sido informados, inicialmente, os
parametros do p.a. necessarios para a avaliagao, o programa retornara “NA”
como resultado, indicando que o produto foi “Nao Avaliado” por falta de
informacodes.

5. APRESENTACAO DOS RESUL-
TADOS

A visualizacao dos resultados obtidos para os p.a. s indicados pelo usuério,
apds a execucao de pelo menos um dos métodos de avaliacao disponibilizados
pelo AGROSCRE é obtida acessando a opcao 5 do Menu Principal, a saber,
“5- APRESENTACAO DOS RESULTADOS”; digitando-se o numero “5” e
teclando <ENTER>.

Nesta opcéao, o usudrio podera escolher a forma de apresentacéo dos resulta-
dos optando por “1-impresso”, “2- tela” ou “3- arquivo”, conforme apresen-
tado na Fig. 3 a seguir; digitando o nimero associado a opcéo desejada e
<ENTER>.

A opcao “1- impresso” possibilita que o resultado seja descartado em uma
impressora conectada em LPT1.

OB45\AGROSCRE. EXE

= EMBRAPA MEIO AMBIENTE — AGROSCGCRE

AUVALIACAO DE RISCO DE PRINCIPIOS ATIUOS DE AGROTOXICOS
POR MODELOS MATEMATICOS DO TIPO SCREENING

scolha apresentacao dos dados (1= impresso/ 2= telars FI=arquivod?

Fig. 3. Tela do AGROSCRE da opcdo 5 do menu principal do programa.
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A opcdo “2- tela” descarrega o resultado na tela, conforme apresentado pela
Fig. 4 a seguir, onde inicialmente apresenta os resultados e, posteriormente,
as informacoes inicialmente digitadas ou recuperadas de arquivo previamen-
te digitado que foram utilizadas nas avaliacdes, conforme apresentado na Fig.
5. Recomenda-se o uso dessa opcao para avaliacao quando estiverem sendo
avaliados poucos p.a. “s.

A opcao “3 = arquivo” é recomendada quando avaliados muitos p.a. “s, pois
assim, os resultados obtidos serdo armazenadas em arquivo especifico infor-
mado pelo usuério. Aqui, vale lembrar novamente, a necessidade de apresen-
tacdo do caminho completo do arquivo a ser gravado (diretério e nome
completo com extenséao), ressaltando que o nome escolhido devera ter no
maximo 8 caracteres e sua extensao ser, preferencialmente, do tipo “.TXT".
Posteriormente, essas informacoes poderao ser igualmente lidas em progra-
mas editores de textos, a exemplo do arquivo de entrada de dados previa-
mente digitados.

AUALIACAO DE RISCO DE PRINCIPIOS ATIUOS DE AGROTOXICOS
POR MODELOS MATEMATICOS DO TIPO SCREENING

[Ezcolha apresentacao dos dados (1= im 2= tela~ 3I=arquivod? 2
[EMBRAFPA MEIC AMBIENTE — RESULTADOS DO HGROSCRE PARA 05 PRINCIPIOS ATIUOS ANALISA
DOS =

GUSswvalor GOSS_SED GOSE_DIS EPR

Wldiincthoate—dadol T - 2.28 B  ®M  HNL
tebuthiuron—RGRib L ~5.98
tebuthiuron—LUdRibh L ~ 5.43
tehut}lil.u-un—LuefRi]J L ~ 4.77
= tebuthiuron—medio L ~ 5.37

[f8Pressione <enter? para continuar? _

-t

Fig. 4. Apresentacdo de resultados pela selecdo da opcdo “2= tela” .
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AUVALIACAO DE RISCO DE FRINCIPIOS ATIUOS DE AGROTOXICOS
POR MODELOS MATEMATICOS DO TIPO SCREENING

INFORMACOES DIGITADAS PELO USUARIO:

Ti-2s0lo Ti-/2agua
1.86485E-A5
i

ebuthiuron—RQRibh 2688 .BBAA121 365
ebuthiuron—-LUdRib 2608 .BAAA121 365

buthiuron—-LvefRib
2688 .BAAA121 365

tebuthiuron—medio 2588 .BBBAA1 21

Fig. 5. Continuacdo da apresentacdo pela opg¢do “2= tela” — dados informados.

6. SAIR DO PROGRAMA

A opcao “6- SAIR DO PROGRAMA" no menu principal do AGROSCRE apre-
senta a seguinte pergunta ao usuério “Deseja continuar ? < s= sim, n=
nao>". Assim, se o usuario quiser sair totalmente do AGROSCRE, devera
digitar “n” e teclar <ENTER>. Se desejar retornar ao menu principal, onde
podera utilizar outras opcdes para o experimento ja avaliado ou realizar novas
avaliacOes retornando a opcao “1” do menu principal, o usudrio devera digitar
“s” seguido de <ENTER>.

7. CONSIDERACOES FINAIS SO-
BRE O PROGRAMA

O programa computacional AGROSCRE foi desenvolvido para agilizar a avali-
acao de principios ativos de agrotéxicos pelos métodos de GOSS, indice de
GUS e critérios “screening” da EPA (COHEN et al., 1995), diminuindo o
tempo gasto por usudrios para a obtencao desses resultados pela aplicacao
dos métodos nele inseridos, uma vez que permite avaliar grande quantidade
de informacdes em curto espaco de tempo.
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Apresenta grande portabilidade e ocupa pouco espaco de memdria para ser
executado em modo “stand alone”, utilizando como entrada de dados infor-
macoes que sao disponibilizadas por bases de dados de principios ativos de
agrotoxicos.

Alguns dos parametros utilizados como entrada de dados do AGROSCRE sao
fortemente influenciados pela temperatura do ambiente local e como sao,
freqlientemente, disponibilizados na literatura internacional para valores mé-
dios, muitas vezes as avaliagdes podem nao refletir a situacao local especifi-
ca. Assim, recomenda-se a utilizacao de valores de parametros calculados
para os p.a. s nos solos do local avaliado, sempre que existentes.

A utilizacdo de dados médios é aceita internacionalmente na auséncia de
informacdes especificas e poderdo ser encontradas em bases de dados dispo-
niveis na Internet ou na literatura cientifica (FILIZOLA et al., 2002;
FERRACINI et al., 2001; EXTOXNET, 2001; SHIU et al., 1990; SUNTIO ET
AL., 1988; MELLO FILHO et al.,1985; BLANCO, 1979).

Sabe-se da dificuldade de obtencao dessas informacdes para o ambiente
brasileiro, muito embora sejam crescentes os novos trabalhos empenhados
em disponibilizar os parametros necessarios para uso desses modelos, facili-
tando a investigacado do potencial de transporte de principios ativos em
diferentes localidades do pais, a medida que as entradas de dados solicitadas
forem sendo disponibilizadas para diferentes locais produtivos do pais e,
assim, fornecendo informacdes do comportamento de p.a. mais fidedignas a
realidade local do produtor rural brasileiro. Nesse contexto, a utilizacdo do
AGROSCRE torna-se uma ferramenta a mais na obtencao desses resultados,
de forma agil, tdo logo sejam disponibilizados na literatura técnico-cientifica,
possibilitando, inclusive, a comparacao de resultados de avaliagcdes decorren-
tes da utilizacdo de dados médios e dados locais.
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Anexo

CONSIDERACAO SOBRE OS PARAMETROS UTILIZADOS PELOS MODE-
LOS IMPLEMENTADOS NO AGROSCRE

Os parametros de entrada dos p.a. s necessarios para utilizacdo dos méto-
dos implementados pelo AGROSCRE sao: Koc (em mL/g), 2 solo (em dias),
t> &gua (em dias), solubilidade em &gua (em mg/L) e Constante de Henry (em
Pa.m3.mol").

Esses parametros sao importantes porque:

a) o Koc —fator preditivo da biodisponibilidade do agrotéxico, uma vez que os
produtos hidrofébicos (insoltveis em agua) podem ligar-se reversivelmente ao
conjunto de carbono orgéanico. O valor K . mede a tendéncia que um composto
quimico tem de sofrer particao entre a fase sélida e a solucao do solo no sistema
solo-agua. Assim, como K. mede a quantidade de carbono orgénico adsorvido
ao solo, é util para estimar: a extensdao em que um soluto organico sofrera
particdo no solo quando a &gua movimentar-se através do perfil do solo; o grau
em que os compostos quimicos adsorverao na superficie do solo; a particao
durante o escoamento superficial; a particido em sedimentos aquosos.

b) atl2 - é util para a comparacao da persisténcia relativa de diferentes
agrotéxicos no ambiente. Assim, sdo importantes para o entendimento do
potencial impacto no solo ou na agua.

c) a solubilidade em agua- afeta o equilibrio da particdo pelo controle das
concentracdes no meio difuso ar/agua, como também afeta as velocidades
de processos de transferéncia como a evaporacao do agrotéxico que esta
presente no solo ou na dgua para o ar, ou a absorcéo, pelo peixe, do produto
que esta presente na dgua. Assim, ela é um indicativo da facilidade do
principio ativo em lixiviar (BLANCO, 1979).
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d) a constante da Lei de Henry —é a relacao da pressao parcial do soluto no ar
em equilibrio com a concentracéo na dgua — expressa em Pa m3.mol"' ou em
atm.m?3.mol’ - e descreve a particdo do agrotdxico entre o ar e a 4gua que é
essencialmente um balanco das solubilidades do agrotdxico entre o ar e a
agua (SUNTIO et al., 1988; SHIU et al., 1990). A constante da lei de Henry
vai definir a tendéncia de um agrotéxico em volatilizar da solucao para o ar,
sendo que um alto valor para esta constante favorece a volatilizacdo e os
produtos que tenham baixo valor para esta constante podem persistir no solo
ou na agua.
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