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A analise do comportamento ambiental de compostos
organicos é possivel a partir da utilizacao de indices
indicadores do risco sobre organismos e
compartimentos ambientais. O risco ambiental
decorrente da emissdo desses compostos é fungao de
suas propriedades fisico-quimicas e das caracteristicas
fisico-quimicas de cada meio, as quais definem o grau
de vulnerabilidade de cada compartimento ambiental
bidtico ou abidtico, e das condigdes climaticas. O
objetivo deste trabalho é apresentar o Modelo Rachel,
o qual foi desenvolvido para estimar, através de indices
indicadores, o risco ambiental decorrente da emissao
de compostos organicos nao-idnicos. Rachel é uma
acrossemia de Risk Analysis for Chemical.

O modelo Rachel é um programa de computador
contendo um conjunto de indices numéricos usados
freqlientemente como indicadores do comportamento
ambiental de compostos organicos nao-i6énicos. Rachel
foi desenvolvido no ambiente de programacéo Delphi
5.0, podendo ser executado em qualquer computador
do tipo PC com sistema operacional Windows9x ou
superior. Os dados do modelo Rachel sdo inseridos via
teclado ou lidos em arquivos do tipo ASCIl com
extensao .txt, onde virgulas devem ser usadas para
separar numeros decimais. Quando a versao do sistema
operacional Windows for em inglés o usuario deve

modificar a sua configuracéo regional de virgula para
ponto como separador de decimais e editar os arquivos
exemplos Soil.txt e Atrazine.txt trocando virgulas
por pontos nos valores numéricos. Caso contrario, o
programa nao sera executado corretamente.

Neste modelo sao calculados alguns indices classicos,
usados para avaliar o comportamento ambiental de
compostos organicos no solo e em plantas, os quais
indicam o potencial apresentado por estes tipos de
compostos no que diz respeito a lixiviacdo, a
persisténcia no solo, a volatilizagédo a partir da superficie
do solo, a bioconcentracdao na solucao do xilema, a
bioconcentracdo na raiz, a volatilizagcdo a partir da
superficie das folhas, o coeficiente de lavagem foliar, a
concentracao provavel na dgua subterranea e o tempo
de deslocamento do composto da superficie do solo
até a dgua subterranea.

No modelo Rachel os indices selecionados para analisar
o comportamento dos compostos organicos nao-
idonicos sao: o fator de retardo(Rf-), o fator de
atenuagéo(Af), o tempo de deslocamento do
composto da sUperfl’cie do solo até a agua subterranea
(t,). o indice GUS, a concentragdo provéavel na 4gua
subterranea (C), a meia-vida do composto no solo
(t,,,) . o coeficiente de particao do composto entre o
carbono e a 4gua (K, ), o coeficiente sorgao do
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composto no solo (K ,)), o fator de bioconcentragao
na solucdo do xilema (7TSCF), o fator de
bioconcentragao na raiz (RCF'), o coeficiente de
particdo entre o ar e a folha (K, ), a meia-vida do
composto por volatilizagdo da superficie do solo
(tsv,,,), a meia-vida do composto por volatilizagao
da superficie das folhas (t/v,,,), o coeficiente de
lavagem foliar (WLF") e o coeficiente de particao entre
oareadagua (K, ).

O fator de retardo, o fator de atenuacéo, o tempo de
deslocamento, a concentracdo provavel na adgua
subterranea e a meia-vida do composto no solo sao
calculados pelo modelo Rachel considerando a variagéao
da temperatura didria média de cada camada do perfil
do solo. Porém, é necessério que o usuario fornega ao
modelo, dados fisico-quimicos do composto
determinados em laboratério a temperatura de
referéncia de 20°C ou 25°C e informacgdes da
temperatura anual minima e maxima da superficie do
solo.

Descricao dos indices do
Modelo Rachel

O fator de retardo apresentado por Davidson et al.
(1968) e o fator de atenuacgao proposto por Rao et al.
(1985) sdo dois numeros freqlientemente usados como
indicadores do potencial de contaminacdo de agua
subterranea de um local especifico, por um
determinado composto organico. Geralmente, na
determinacao destes dois valores nao é incluido o efeito
da temperatura do perfil do solo nos calculos
envolvidos na determinacdo de seus parametros. E de
consenso geral que a temperatura do solo afeta a
velocidade de degradacdao do composto no solo, e
consequentemente, a sua meia-vida, o coeficiente de
particdo entre o ar e a 4gua e o coeficiente de sorcéao
do composto no solo. Estes trés parametros séao
componentes do fator de retardo e do fator de
atenuacéo, os quais contribuem para determinar o
comportamento de um composto organico no solo e
na agua (Paraiba & Spadotto, 2002).

O fator de atenuacgéo é obtido da solugao analitica de
uma equacao de convecgao e dispersdao quando é
assumida uma taxa de degradacao de primeira ordem,
umidade do solo na capacidade de campo, fluxo de
agua estacionario e dispersao identicamente nula (Jury
et al., 1992). O fator de atenuacado estima a emissao
relativa de massa de um composto na agua
subterranea. Quando se considera o efeito da
temperatura do perfil do solo na taxa de degradacgéo
tem-se o fator de atenuacdo dependente da
temperatura do solo.

O fator de retardo € um nimero que representa o
‘atraso’ do composto na lixiviagao, relativo a percolagao
da agua. Este retardo ou ‘atraso’ é devido a sor¢cao do

composto no solo, da volatilizacao e da difusdo gasosa
e aquosa do composto no solo. O termo retardo esta
associado ao tempo de deslocamento do composto no
solo relativo ao tempo de deslocamento da dgua no
mesmo solo. Todos estes termos tém como objetivo
denominar a retencdo ou a adesédo na superficie da
matéria sélida da matriz do solo de substancias
dissolvidas ou dispersas na dgua do solo. O fator de
retardo é diretamente proporcional ao coeficiente de
sor¢ao do composto no solo.

Estas relacbes de dependéncia com a temperatura do
solo e os parametros que compdem o fator de retardo
e o fator de atenuacdo podem ajudar a prever o
potencial contaminante de compostos orgénicos na
agua subterranea. Os métodos utilizados pelo modelo
Rachel para calcular o fator de retardo, o fator de
atenuacao, a meia-vida do composto no solo e o tempo
de deslocamento do composto no perfil do solo,
considerando a temperatura do perfil do solo, estao
descritos em Paraiba & Spadotto (2002). Assim, usando
o modelo Rachel, podemos estimar o efeito da
temperatura do solo na emissdao de massa de um
composto na agua subterrdnea, no tempo de
deslocamento e na meia-vida do composto no solo,
simulando distintas temperaturas anuais minimas e
maximas da superficie do perfil do solo.

O fator de retardo é dado por:

pK, . OoH

: (1)
fe Ofc

onde p (kg-m™) é a densidade total do solo, K
(m® -kg™") é o coeficiente de sor¢do do composto
no solo, Oﬁ, é o conteudo volumétrico de dgua do solo
na capacidade de campo, § € a porosidade do solo ou
o conteudo volumétrico de ar do solo e [] é aconstante
adimensional da lei de Henry ou o coeficiente de
particao do composto entre a agua e o ar.

O modelo Rachel usa a relagao, determinada por Trapp
& Matthies (1998) com dados experimentais de Briggs
et al. (1983), entre o coeficiente de particao entre a folha
eoar (K, ) e ocoeficiente de particao entre o octanol
e a dgua (K, ) para estimar a afinidade de um
composto a superficie das folhas. Esta relagdo é dada
por:

_0.82+0.0122(x,, )"
la — K ’

aw

(2)

onde K (= H) é aconstante adimensional da lei de

aw
Henry ou coeficiente de particdo entre a dgua e o ar e
KUW é o coeficiente de particdo do composto entre o
octanol e a dgua. Esse coeficiente de particdo na

temperatura constante de 20 °C pode ser estimado por:
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onde P, (Pa) é a pressao de vapor do composto, P,
(g-mol™") é o peso molecular do composto, S
(g-m%) é a solubilidade aquosa do composto e

R=8314%102kJ -mol ' K™' é a constante
universal dos gases (Bacci, 1993).

O coeficiente de sorgao do composto no solo (K ,)) €
freqglientemente denominado de coeficiente de
distribuicdo. Este termo denomina a retencao, ou a
adesao, na superficie da matéria sélida da matriz do
solo de compostos dissolvidos, ou dispersos, na
solucdo aquosa do solo. O fator de retardo é
diretamente proporcional ao coeficiente de distribuigcao.
O coeficiente de sor¢ao do composto no solo (K ,)
pode ser estimado pela relacdo K, =f K ,ondef éa
fracdo volumétrica de carbono orgénico do solo e K
(m’. kg™') é o coeficiente de particao do composto entre
o carbono orgéanico do solo e a dgua do solo.

O fator de atenuacgao é dado pela expresséao
A, =exp(t, k) (4)

ondet,(dia) éotempo de deslocamento do composto
no perfil do solo e k (dia') é a taxa de degradacgao. Os
valores de ¢, e k podem ser estimados,
respectivamente, por:

L L6 ,RF )
=t

JW
k=Ln?2)/t,, (6)

onde L (m) é a profundidade do aquiifero a partir da
superficie do solo, J (m.dia™') é a recarga diaria liquida
et,, (dia) é a meia-vida do composto no solo.

A equacao de Arrhenius (Keen & Spain, 1992), a
equacéo de van't Hoff (Padilla et al., 1988) e a equacgéao
de Clausius-Clapeyron (Sagebiel et al., 1992) séo
usadas, respectivamente, pelo modelo Rachel para
estimar o efeito da temperatura didria média do perfil
do solo na meia-vida do composto no solo, no
coeficiente de particao entre o ar e a agua do solo e no
coeficiente de sor¢cdo do composto no solo. Como o
fator de retardo é descrito por uma expressao que
depende do coeficiente de sor¢cdo do composto no solo
e da constante de Henry, e o fator de atenuacéo
depende da taxa de degradagao do composto no perfil
do solo, conseqlientemente os fatores de retardo e de
atenuacgao também dependem da temperatura do perfil
do solo. As equacdes de Arrhenius, van't Hoff e
Clausius-Clapeyron sdo dadas respectivamente pelas
expressoes

E
k=kexp 4 ¥_l (7)
R\T +273 T
AH 1 1 (8)
K,=K,ex o -—
por p( R (T,+273 TJ
AH
H =H, exp L L1 (9)
R \T.+273 T

onde £, (kJ-mol™' - K™') é aenergia de ativagao
para a degradacéo, AHD (I(J-mol’1 ‘K*I)é a
entalpia de sorgao, //, € a constante adimensional da
lei de Henry na temperatura de referéncia (H = H,
quando Tr = 25°C), AH (kJ-mol™'-K™') é a
entalpia de volatilizacéo.

O modelo Rachel usa as relacdoes de Goss &
Schwarzenbach (1999) para estimar os valores de AH )
e AHV. Estas relacdes sdo dadas por:

K
AH, =—4.17Ln| — =2 |-88.1 (10)

1.0x10° 4,

AH, =-3.82Ln(P,)—70.0, (11)

onde As é a area superficial especifica média do perfil
do solo.

A funcao adotada pelo modelo Rachel para estimar a
variacdo da temperatura didria média do perfil do solo
em diferentes profundidades é dada pela relacao

T(z,t)=T, + A, exp(—z/d)sen(@t —z/d — ¢,), (12)

onde z (m) é a profundidade do solo, 7 (dia) é o tempo,
Ta é temperatura média anual da superficie do solo e
Ao é a amplitude determinada pela diferencga entre a
temperatura maxima e a temperatura minima da
superficie do solo. O pardametro d caracteriza a
atenuacao diurna da propagacao da onda de
temperatura no perfil do solo. Este valor depende das
caracteristicas fisico-quimicas do solo e pode ser
calculado pela féormula d =./2x/C,@ , onde
k(kJ-mol™ - K~ -dia™") ¢é acondutividade térmica
dosolo, C; (kJ-mol™" - K™") éacapacidade térmica
volumétrica do solo e @ =27 /365 é a freqliéncia
radial. A constante ¢, =7 /2 +@t, é a constante de
fasee I, (dia™") € otempo de espera até a ocorréncia
da temperatura minima anual (Campbel, 1985; Jury et
al., 1992; Wu & Nofziger, 1999).
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O modelo Rachel também calcula e exibe na tela o
indice GUS (Groundwater Ubiquity Score) de Gustafson
(1989). Dependendo do seu valor numérico, o indice
GUS classifica um composto como lixiviante (GUS >
2.8), transicao (1.8 < GUS < 2.8) ou nao-lixiviante (GUS
<1.8). A expressao proposta por Gustafson (1989) para
o indice é dada por

GUS=(4_L0g10(Koc))L0g10(t1/2)- (13)

A meia-vida do composto por volatilizagao a partir da
superficie do solo é estimada pelo modelo Rachel pela
expressao (Laskowski et al., 1983; McCall et al., 1983):

1.58x107° K, S

Isv,,, = P (14)

v

Pela expressao (14) pode-se notar que a meia-vida do
composto por volatilizagao a partir da superficie do solo
é diretamente proporcional ao produto entre a
solubilidade aquosa e o coeficiente de sor¢cao no solo,
e inversamente proporcional a pressao de vapor.
Assim, quanto maior for a pressao de vapor de um
composto e menor for a sua solubilidade em agua,
menor serd o seu tempo de volatilizacdo a partir da
superficie do solo.

O modelo Rachel estima a concentragado provavel do
composto na dgua subterranea pela expressao (Rao et
al., 1985)

_ Af - Ap

" 1000LS (sl

onde C (kg-m™) é a concentragdo provavel do
composto na agua subterréanea, 4, € o fator de
atenuacéao calculado como fun¢éo da temperatura do
perfil do solo, Ap (g-mfz) é a dose aplicada ou a
emissao do composto organico, L (m) é a profundidade
da dguasubterraneae § é a porosidade média do perfil
do solo.

Para estimar o potencial de bioconcentracdao em
plantas, o modelo Rachel usa os indicadores Root
Concentration Factor (RCF) e Transpiration Stream
Coefficient Factor (TSCF). O RCF é um fator ou um
coeficiente de particdo do composto entre a raiz e a
solucdo externa e descreve a afinidade do composto
pela raiz. O RCF pode ser concebido como um fator de
bioconcentracdo do composto na raiz e esta
correlacionado com o coeficiente de particao do
composto entre o octanol e a dgua pela relacao

RCF — 10(0.7710g]0 K,,—1.52) + 082 i (16)

Portanto, conhecendo-se o coeficiente de particdo de
um composto organico entre o octanol e a agua, o
modelo Rachel estima o valor do RCF pela expressao

(16). A relacao (16) indica que a bioconcentracao dos
compostos é repartida entre a dgua e a fragado de lipidio
da raiz e que existe um valor constante de
bioconcentragao, dada pelo valor de 0.82, que é comum
para todos os compostos organicos nao-idnicos.

Alguns compostos organicos que bioconcentram na
raiz podem translocar pelo xilema da planta. A eficiéncia
desta translocacao parece alcangcar um valor maximo
para compostos quimicos de Log (K, ) proximo de 3.07
(Hsu et al., 1991). O potencial deste processo é descrito
pelo TSCF e pode ser previsto pela expresséao:

—(logo K.,y —3.07)?

ow

TSCF =07 > an

A equacéo (17) foi obtida em um experimento no qual
a planta foi cultivada em solugéo hidropdnica. Assim,
para corrigir a influéncia da sor¢cdo do composto no
solo no valor do coeficiente TSCF, o modelo Rachel usa
a seguinte expressao para calcular o TSCF de
compostos orgéanicos no solo:

TSCF
TSCFS‘{)]O = ic . (18)
f

O fator de retardo no denominador da expressao (18)
corrige a influéncia das carateristicas do solo na
bioconcentracdo do composto na solucao do xilema.

Um indicador importante na analise de risco de
contaminacéao de plantas por um composto organico é
a meia-vida de volatilizagdo a partir da superficie das
folhas tlv,,,. Este indice é calculado pelo modelo
Rachel usando a expressao proposta por Glickel et al.
(1973) dada por:

thy,,, = 101410810 £-225) (19)

O coeficiente de lavagem foliar expressa a percentagem
do composto que é retirada ou lavada da superficie das
folhas por um evento de chuva ou de irrigagcao por
aspersao. Este coeficiente é utilizado por alguns
modelos matematicos classicos, como o PRZM (Carsel
et al., 1984) e o GLEAMS (Leonard et al., 1987), na
investigacao e simulacao do risco de contaminacao da
agua subterrdnea por compostos organicos. Para que
o modelo Rachel estime o coeficiente de lavagem foliar
de qualquer composto orgéanico utiliza-se a seguinte
expressao

WLF = 10002210210 S-0.0691og)0 K,,~0.153) (20)

onde JWLF ¢é o coeficiente de lavagem foliar do
composto. Esta correlacéo, entre o coeficiente de
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lavagem foliar e a solubilidade aquosa e o coeficiente
de particao entre o octanol e a dgua, foi determinada a
partir do coeficiente de lavagem foliar de 240 pesticidas,
determinados experimentalmente por Wauchope et al.
(1982).

Pode-se observar pela relagao (20) que o coeficiente
de lavagem foliar é diretamente proporcional a
solubilidade aquosa do composto e inversamente
proporcional ao seu coeficiente de particdo entre o
octanol e a 4gua. O modelo Rachel estima o valor de
WLF e o apresenta como um numero(0 < WLF <1), 0
qual pode ser interpretado como um indicador da
resisténcia a retirada por 4gua da chuva ou da irrigacéao
do composto da superficie das folhas. Assim, quanto
mais préximo de zero for o valor de WLF, mais dificil
sera a retirada do composto por chuva ou irrigagao da
superficie das folhas.

Dados para o Modelo Rachel

Os dados de entrada, com respeito ao solo, requeridos
pelo modelo Rachel para calcular os indices indicadores
e simular a lixiviagdo, a meia-vida do composto no solo
dependente da temperatura do solo, o tempo de
deslocamento do composto no perfil do solo e o
coeficiente de sorgcao afetado pela temperatura do perfil
do solo sao: a area superficial especifica média do perfil
do solo, arecarga diaria liquida, a profundidade da dgua
subterranea, as temperaturas anuais minima e a
maxima da superficie do solo, a densidade total do solo,
a porosidade do solo e os conteidos volumétricos
médios de dgua na capacidade de campo, de argila e
de carbono organico de cada camada do perfil do solo.
Os dados de solo contribuem para se fazer uma
estimativa da temperatura didria média de cada camada
do perfil do solo. As unidades de medida no sistema
Sl de cada um desses dados sdo apresentadas na janela
de entrada de dados de solo do modelo Rachel
(ArquivolNovolSolos ou ArquivolAbrirlSolos -> Entrada
de dados de Solos). Como exemplo, o usudrio do
modelo pode visualizar o arquivo Soil.txt, o qual pode
ser solicitado por e-mail aos seus autores.

Os dados de entrada do composto requeridos pelo
modelo Rachel sdo: o nome do composto quimico, o
peso molecular, a pressao saturada de vapor, a
solubilidade aquosa, o coeficiente de particao entre a
agua e o carbono organico, a meia-vida do composto
no solo, a energia de ativagcao para a reacao de
degradacao de Arrhenius, o coeficiente de particao
entre o octanol e a dgua e a dose aplicada. As unidades
de medida no sistema Sl de cada um desses dados sao
apresentados na janela de entrada de dados do
composto do modelo Rachel (ArquivolNovolComposto
ou ArquivolAbrirl Composto -> Entrada de dados do
Composto). Como exemplo, o usuario do modelo pode
visualizar o arquivo Atrazine.txt que acompanha o
modelo Rachel.

Simulacao Numeérica e Resultados

A Fig. 1 mostra a primeira janela do modelo Rachel
encontrada pelo usuario apds executar o modelo Rachel
clicando duas vezes em Rachel.Exe. Para fazer
simulacdes o usuario deve clicar sucessivamente nos
botdées Arquivo, Novo, Solo (Fig. 1) da janela Rachel -
Risk Analysis for Chemical (non-ionized) ou carregar
um arquivo de solo contido na mesma pasta onde se
encontra o arquivo Rachel.exe. Por exemplo, para
simular o herbicida atrazine em um solo hipotético o
usuario pode usar o arquivo Soil.txt. Para ver os dados
de solo o usuario deve clicar no botao Mostra Dados
da janela Entrada de dados do Composto.

,-“"Rachel - Risk Analysis for Chemical {non-ionized) = IDIﬂ

Arquiva  Calcula  Resultados  Desenha  Ajuda

| 4

Fig.1. Primeira janela do modelo Rachel.

Apos clicar no botao Ok e clicar sucessivamente nos
botdes Arquivo, Novo e Composto da janela Rachel -
Risk Analysis for Chemical (non-ionized), o usuério
pode introduzir o arquivo exemplo com dados do
herbicida atrazine carregando o arquivo Atrazine.txt
encontrado na mesma pasta que contém o arquivo
Rachel.Exe. Novamente, para ver os dados deste
herbicida o usuario deve clicar no botdao Mostra Dados
da janela Entrada de dados do Composto. Para outros
tipos de solos ou de compostos o usuario deve editar
arquivos correspondentes em ASCII, tomando sempre
como exemplo os arquivos Soil.txt ou Atrazine.txt. A
Fig. 2 exemplifica e apresenta a janela de entrada dos
dados de solo requeridos pelo modelo Rachel.

A Fig. 3 exemplifica os dados do composto requeridos
pelo modelo Rachel. A energia de ativacado da
degradacgao de Arrhenius deve ser fornecida ao modelo,
ja que esta depende da comunidade microbiana e da
temperatura do perfil de cada solo (Wagenet & Rao,
1990). Nao se conhecendo este valor para um
determinado composto organico, o usudrio pode
atribuir o valor médio de 54kj.mol', o qual foi
determinado por Gomez (1999) no estudo da
degradacao de oito herbicidas em diferentes tipos de
solo.
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Entrada de Dados de Solos x|
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D3z - Densidade do Salo [Kg/m3) Cos - Carbono do Solo # Contedda Yalumétrico

QK. Cancela

ATENCC AC MNio esquecet de entrat dados gquittdcos do compostal

Fig. 2. Janela de entrada de dados do solo.

Entrada de dados do Composto |

Propriedades Fisico- Quimicas do Pesticida
Mome do Pesticida I.-’-'l.trazine
FPezo molecular 2157
[gdmil)

Prezsdo de vapor |3 o5E-&
[Pazcal) .
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[rg1]
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teia vida no zolo IED
Energia de ativagio IQE

[k o)

Logk.ow 234

T axa de aplicagdo oom
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Fig. 3. Janela de entrada de dados do composto.

Uma vez coletado e inserido os dados de entrada do
modelo Rachel, o usuério deve clicar no botao Calcula
da janela Rachel para que o modelo efetue os célculos
e prepare o ambiente para mostrar os resultados e os
graficos correspondentes. Clicando-se na opcéo
Resultados dessa mesma janela aparecera uma
imagem na tela do computador semelhante a Fig. 4
(Parametros Indicadores de Risco) mostrando ao
usuario os indicadores calculados.

A Fig. 4 é uma copia da janela (Pardmetros Indicadores
de Risco), a qual exibe os resultados do modelo Rachel
para atrazine no perfil de solo considerado, com as
temperaturas minima e maxima e energia de ativacao
de Arrhenius introduzidas na janela Entrada de Dados
de Solos. Para voltar a tela principal do modelo Rachel
e fazer novas simulagdes ou sair do programa, o usuario
deve clicar no botédo Sair. Para fazer novas simulagbes
com o mesmo composto, o usuario pode clicar
sucessivamente nos botées Arquivo, Novo, Solos, da
janela Rachel, alterar algum dado ou abrir um novo
arquivo de solo. Para simular um outro composto no
mesmo solo, o usuario deve clicar sucessivamente nos
botdes Arquivo, Novo, Composto da janela Rachel e
introduzir os dados correspondentes a este outro
composto ou ler os dados em um outro arquivo de
dados (Fig. 1).

Parémetros Indicadores de Risco

Descrigdo Valor Observagdo
Atrazine

FIF - Falor de retardo médio dependente da 618 Moderadaments imdvel o solo
temperatura [adimensional] .
Tempo total de deslocamento [dias) 1279

AF - Fator de stenuag3o médio dependents da 014 Prowinel mobiidads no sol
temperatura [adimensional] .

GUS - Groundwater ubiquity score 2.56 Mobilidade no solo
Concentragdo provével em sgua sublennea (kg/m3)  5.68G1E-08

T1/2-  Meia vida no solo dependente da temperatura 441
(dias)

koc-  Cosficiente de sorgBo de carboro orgénico do 1 DB7OE-OT
solo dependente da temperatura (m3/kg) .

Kd - Coeficiente linear de sorcdo do solo dependente  9.7310E-04
da temperatura (m3/kg)

TSCF-  Fator de bioconcentragSo no lema 003 Imobildade no lema
{admensional)

ACF - Fator de bi 8o na raiz (adimensional) 2,73

Kla - Cosficiente de partig3o entre afolha e o ar (adimensionall  2.2335E7

TLV1/2 - Meia-vida por volatilizago na folha [dias) 507

WLF-  Cosficiente de lavagem foliar 053

TSV1/2 - Meia-vida por volatilizacdo do solo 194

ias)
Kaw - Coeficiente de particSo Agus-ar 98701E-09  Compasto menos voléti do que Agus

[adimensional]

Fig. 4. Janela intermediaria mostrando indices do
modelo Rachel.

Para a superficie do solo e a camada mais profunda de
2 m introduzida, o usuario pode desejar que o modelo
Rachel mostre os graficos da temperatura do solo, do
fator de retardo, do fator de atenuacéo, da taxa de
degradacao, do coeficiente de particdo entre a dgua e
o ar e do coeficiente de sorgcdo do composto no solo.
Também pode-se visualizar o grafico de 7SCF ; em
funcéo do logaritmo do coeficiente de particéao entre o
octanol e a 4gua. O 7SCF , descreve o potencial de
bioconcentracdo em xilema de compostos organicos
néao-idnicos.

Apds a solicitagao feita pelo usudrio (Resultados), o
modelo Rachel mostra os resultados dos calculos, e a
janela serda preenchida com os valores
correspondentes, conforme mostrado na Fig. 4.

O usuério pode visualizar na tela de seu computador
os graficos produzidos pelo modelo Rachel clicando
no botao Sairda janela anterior e selecionando a opgéo
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Desenha para o grafico desejado. As Fig. 5 a 11
mostram os graficos produzidos com o modelo Rachel.

A Fig. 5 apresenta a cinética de desaparecimento da
atrazine descrita pelo decréscimo da massa relativa em
funcao da profundidade, segundo a estratégia adotada
pelo Modelo Rachel para calcular os valores do fator
de atenuacado como funcao da variacao didria média
da temperatura do perfil do solo.

IMassa Quitmica Relativa

Profindidade fm)
Sair

Fig. 5. Gréfico da massa relativa da atrazine no solo.

O grafico da Fig. 6 ilustra a variagdo da temperatura do
perfil do solo. Uma regra geralmente aceita é a de que
um acréscimo de 10 °C na temperatura do solo acarreta
uma duplicacdao da taxa de degradacao e,
consequentemente, a reducao pela metade da meia-
vida do composto no solo. Assim, podemos esperar
que a medida que o composto penetra no solo a sua
persisténcia tende a aumentar

T T T T T T T T
300 400 SO0 EOO OO 8OO Q0O 000
Tempo (dias)

Sair |

Fig. 6. Grafico da temperatura do solo na superficie
e na profundidade de 2 m.

A Fig. 7 ilustra a influéncia da temperatura do perfil do
solo no valor do fator de retardo. Como este indice
descreve o retardo do composto relativo a percolagao
da dgua, é diretamente proporcional ao coeficiente de

sor¢cao do composto no solo (KD) e esta sorgao
apresenta uma relacao inversa de dependéncia com a
temperatura do solo pode-se observar e inferir pela Fig.
7 que a medida que a massa do composto penetra no
perfil do solo o seu retardo relativo a percolagado da
agua é reduzido.

@

Fafor de Refard

o

T T T T T T 7 T T T
0 100 200 300 400 &S00 600 OO 800 900 1,000

Tempo (dias)
Sair

Fig. 7. Gréfico do fator de retardo na superficie e na
profundidade de 2m.

Na Fig. 8 pode-se observar que a bioconcentracao
potencial de um composto na seiva do xilema de uma
planta, representada no gréafico pelo valor do TSCF,
atinge valores maximos para compostos com
coeficiente de particdo entre o octanol e a 4gua ao redor
de 1.5 e 2.5.

Potencial de Translovcagio no Xilema

0124
0114--
014--
0094--
00s4--

(SR

Roped--
0054--
0044~
0034--
002+4--
001 4----

Sair

Fig. 8. Grafico do TSCF no solo como funcédo de
(logIO Kow) .

Nas Fig. 9 a 11 pode-se observar o efeito da temperatura
do perfil do solo na degradacdo, no coeficiente de
sorcdo e na constante admensional da lei de Henry.
Dado a atrazine ser um composto nao volatil a
temperatura ambiente é de se esperar que a constante
de Henry seja pouco afetada por pequenas variagdes
da temperatura do solo. Este resultado pode ser
observado na Fig. 11.
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Tempo (dias)

g____Desanhar Sair |

Fig. 9. Gréafico da taxa de degradacao na superficie
e na profundidade de 2 m.

' T T T T f T T T " f
o 100 200 300 400 500 GOO YOO 8OO 800 4.000
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Fig. 10. Grafico do coeficiente de sor¢do do com-
posto na superficie e na profundidade de 2 m.
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Fig. 11. Gréfico da constante de Henry na superficie
e na profundidade de 2 m.
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Conclusoes

Foi apresentado o modelo Rachel (Risk Analysis for
Chemical) que foi desenvolvido para calcular alguns
indices indicadores do risco de contaminacdo ambiental
de plantas, solo, dgua e agua subterranea por
compostos organicos nao-idénicos. Neste modelo, a
estimativa da temperatura do perfil do solo foi
incorporada para calcular o fator de retardo, o fator de

atenuacédo e a meia-vida do composto no solo. Esta
incorporacao faz do modelo Rachel um instrumento de
trabalho util para avaliar o risco de contaminacéo de
solos, plantas e dguas por compostos organicos nao-
ionicos emitidos em regides tropicais onde,
freqliientemente, a temperatura do solo alcanca, e
permanece por maior periodo, valores ndo alcangados
em regides temperadas. A volatilizagao de compostos
organicos da superficie do solo e de plantas, todavia,
néo foi suficientemente estudada em regides tropicais.
Os indices introduzidos e calculados pelo modelo
Rachel podem contribuir com o estudo deste problema,
sugerindo uma estimativa da meia-vida do composto
por volatilizacdo da superficie do solo e das plantas.
Os indices RCF e TSCF foram determinados,
respectivamente, para plantas indicadoras de cevada
e soja. No entanto, estes indices sao freqlientemente
utilizados na modelagem matematica da
bioconcentracdo e translocagcdo de compostos
organicos em plantas (Trapp & McFarlane, 1995). Deve-
se ressaltar que varios dos indices apresentados neste
trabalho foram desenvolvidos para regides
temperadas, mesmo porque estes indices séo
apresentados pelo modelo Rachel como indicadores e
ndo como valores definitivos. Os exemplos e
simulagdes dos calculos dos indices apresentados neste
documento ilustram a utilizacdo do modelo Rachel e
sugerem como o modelo Rachel pode ser usado para
decidir, dentre muitos compostos, aqueles que devem
ser prioritariamente monitorados quanto ao risco de
contaminacado ambiental.
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