O MODELO RACHEL

Lourival Costa Paraiba' & José Iguelmar Miranda®

Resumo: Este trabalho descreve o modelo Rachel (Risk Analysis for Chemical), seu uso potencial e
seus indices indicadores. Rachel foi desenvolvido para calcular indices indicadores do
comportamento ambiental de compostos organicos nao-idnicos. Os indices embutidos no modelo
Rachel indicam o potencial apresentado por estes compostos no que diz respeito a lixiviagdo, a
persisténcia no solo, a volatilizacdo a partir do solo e da dgua, a translocagdo por xilema, a absor¢do
pela raiz, a volatilizagdo a partir da superficie das folhas, ao coeficiente de lavagem foliar, a
concentragdo provavel na agua subterranea, aos coeficientes de particdo entre a 4gua e o ar e entre a
folha e o ar, e ao tempo de deslocamento do composto da superficie do solo até a d4gua subterranea.
Os dados do composto e do solo sdo digitados em janelas apropriadas do modelo Rachel e podem
ser salvos em arquivos txt. Estes dados também podem ser lidos em arquivos no formato ASCII
com extensdo txt. Graficos de resultados sdao exibidos via monitor e podem ser salvos em arquivos
de trabalho com extensdo bmp ou jpg. Sdo apresentados exemplos com o herbicida atrazine em um

solo hipotético.

Abstract: This work describes the Rachel model (Risk Analysis for Chemical) model and its
indicator indexes, as well as their potential applications. Rachel was developed to calculate
indicative indexes of nonionic organic compound environmental behavior. Therefore, built-in
indexes in Rachel model indicates the potential presented by nonionic organic compounds
regarding, persistence in soil, volatilization from soil and water, xylem translocation, root
absorption, volatilization starting from surface of leaves, wash foliate coefficient, concentration in
groundwater and travel time of displacement from soil surface to groundwater. Soil and compound
data are typed in appropriate areas of windows of the Rachel model can also be read in files in the
ASCII format with extension txt. Graphs and tables of results are exhibited through monitor and can
be saved in work files with extension bmp or jpg. Examples are presented with the herbicide

atrazine in a hypothetical soil profile.
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INTRODUCAO

A andlise do comportamento ambiental de compostos organicos ¢ possivel a partir da
utilizacdo de indices indicadores do risco sobre organismos e compartimentos ambientais. O risco
ambiental decorrente da emissdo desses compostos ¢ funcao de suas propriedades fisico-quimicas,
das caracteristicas fisico-quimicas de cada meio, as quais definem o grau de vulnerabilidade de cada
compartimento ambiental bidtico ou abidticos, e das condi¢des climaticas. O objetivo deste trabalho
¢ apresentar o Modelo Rachel o qual foi desenvolvido para estimar, através de indices indicadores,
o risco ambiental decorrente da emissdo de composto organicos. Rachel ¢ uma acrossemia de Risk
Analysis for Chemical.

O modelo Rachel ¢ um programa de computador contendo um conjunto de indices numéricos
usados freqiientemente como indicadores do comportamento ambiental de compostos organicos
ndo-idnicos. Rachel foi desenvolvido no ambiente de programagdo Delphi 6.0 podendo ser
executado em qualquer computador do tipo PC com sistema operacional Windows95 ou superior.
Os dados do modelo Rachel sdo inseridos via teclado ou lidos em arquivos do tipo ASCII com
extensdo txt, onde virgulas devem ser usadas para separar nimeros decimais. Quando a versdo do
sistema operacional Windows for em inglés o usudrio deve modificar a sua configuragdo 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.

Neste modelo sdo calculados alguns indices cldssicos, 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 lixiviagdo, a persisténcia no solo, a volatilizagao
a partir do solo e da 4gua, a bioconcentragdo na solu¢do do xilema, a bioconcentra¢do na raiz, a
volatilizagdo a partir da superficie das folhas, o coeficiente de lavagem foliar, a concentragao
provavel na dgua subterranea e o tempo de deslocamento do composto da superficie do solo até a
agua subterranea.

No modelo Rachel os indices indicadores selecionados para analisar o comportamento dos

compostos organicos ndo-idnicos sao: o fator de retardo (AR), o fator de atenuacdo (AF), o tempo
de deslocamento do composto até a 4gua subterranea (¢,), o indice GUS , a concentragdo provavel

na agua subterranea, a meia-vida no solo, o coeficiente de sor¢cdo ao carbono organico do solo

(K,.), o coeficiente de parti¢do entre o solo e a solugdo do solo (K, ), o fator de bioconcentracdo
na soluc¢do do xilema (7SCF), o fator de bioconcentracdo na raiz (RCF'), o coeficiente de particao
entre o ar e a folha (K,,), a meia-vida por volatilizagdo da superficie do solo (fs,,,), a meia-vida
por volatilizagdo da superficie das folhas (#/,,,), o coeficiente de lavagem foliar (WF) e o

coeficiente de parti¢do entre o ar e a agua (K ).
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O fator de retardo, o fator de atenuagdo, o tempo de deslocamento, a concentragdo provavel
na agua subterrdnea e a meia-vida do composto no solo sdo calculados pelo modelo Rachel
considerando a variacdo da temperatura diaria média de cada camada do perfil do solo. Porém, ¢
necessario que o usuario fornegca ao modelo Rachel dados fisico-quimicos e coeficientes de particdo
do composto determinados em laboratdrio a temperatura de referéncia de 20 ou 25°C e informagao

da temperatura anual minima e méxima da superficie do solo.

DESCRICAO DOS iNDICES DO MODELO RACHEL

O fator de retardo apresentado por Davidson et al. [1] e o fator de atenuagdo proposto por Rao
et al. [2] sdo dois nimeros freqlientemente usados como indicadores do potencial de contaminagao
de 4gua subterranea de um local especifico por um determinado composto organico. Geralmente, na
determinagdo destes dois valores ndo ¢ incluido o efeito da temperatura do perfil do solo nos
calculos envolvidos na determinagdo de seus parametros. E de consenso geral que a temperatura do
solo afeta a velocidade de degradacdo do composto no solo, e consequentemente, a sua meia-vida, o
coeficiente de parti¢do entre o ar e a dgua descrito pela lei de Henry e o coeficiente de particdo entre
o solo e a agua do solo. Estes trés parametros sdo componentes do fator de retardo e do fator de
atenuacao os quais contribuem para determinar o comportamento de um composto organico no solo
€ na agua.

O fator de atenuagdo ¢ obtido da solugdo analitica de uma equagdo de conveccao e dispersao
quando ¢ assumida uma taxa de degradacdo de primeira ordem, num solo com umidade na
capacidade de campo, em um fluxo de 4gua estacionario e com dispersdo hidrodindmica e difusao
molecular identicamente nulas (Jury et al., [3]). O fator de atenuagdo estima a emissdo relativa de
massa de um composto na agua subterranea. Quando se considera o efeito da temperatura do perfil
do solo na taxa de degradacdo tem-se o fator de atenuagdo dependente da temperatura do solo.

O fator de retardo ¢ um numero que representa o 'atraso' da lixiviacdo do composto relativo a
percolacdo da agua. Este retardo ou 'atraso' ¢ devido a sor¢do do composto na matéria s6lida do
solo, da volatilizagdo e da difusdo gasosa e aquosa do composto no solo. O termo retardo estéd
associado ao tempo de deslocamento do composto no solo relativo ao tempo de deslocamento da
agua no mesmo solo. Todos estes termos t€ém como objetivo denominar a reten¢do ou a adesdo na
superficie da matéria solida da matriz do solo de substancias dissolvidas ou dispersas na agua do
solo. O fator de retardo ¢ diretamente proporcional ao coeficiente de particio do composto entre a
agua e o solo.

Estas relagdes de dependéncia com a temperatura do solo e os pardmetros que compdem o
fator de retardo e o fator de atenuacdo podem ajudar a prever o potencial contaminante de

compostos organicos na agua subterranea. Os métodos utilizados pelo modelo Rachel para calcular
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o fator de retardo, o fator de atenuacdo, 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 estdo
descritos em Paraiba & Spadotto [4]. Assim, usando o modelo Rachel, podemos estimar o efeito da
temperatura do solo na emissdo de massa de um composto na agua subterranea, no tempo de
deslocamento e na meia-vida, simulando distintas temperaturas anuais minimas e maximas da
superficie do perfil do solo.

O fator de retardo ¢ dado por

Ao o 1)

0p O

RF =1+

onde p (kg-m™) é a densidade total do solo, K, (m’-kg™') é o coeficiente de partigio entre o
solo ¢ a solugdo aquosa do solo ou o coeficiente de sorgdo, 8, € o conteado volumétrico de dgua

do solo na capacidade de campo, & ¢ a porosidade do solo ou o contetdo volumétrico de ar do solo
e H ¢ a constante adimensional da lei de Henry ou o coeficiente de particio do composto entre a
agua e o ar.

O modelo Rachel usa a relagdo, determinada por Briggs et al. [5], entre o coeficiente de

particdo entre a folha e o ar K,, e o coeficiente de particdo entre o octanol e a 4gua K, para

estimar a afinidade de um composto a superficie das folhas. Esta relacdo ¢ dada por

_0.82+0.0122(,, )"
la — K

aw

)

onde K (=H) ¢ a constante adimensional da lei de Henry ou coeficiente de particdo entre a dgua

e o ar. Esse coeficiente de particdo na temperatura constante de 20°C pode ser estimado por

PP
L= 3)

S R293
onde P, (Pa) é a pressio de vapor, P, (g-mol™") é o peso molecular, S (g-m~) é a
solubilidade aquosa e ¢ a constante universal dos gases (Bacci, [6]).

O coeficiente de particdo entre o solo e a agua K, ¢ freqiientemente denominado de

coeficiente de distribuicdo. Este termo tém como objetivo denominar a retengdo ou a adesdo na
superficie da matéria so6lida da matriz do solo de compostos dissolvidos ou dispersos na solugdo
aquosa do solo. Observe que o fator de retardo ¢ diretamente proporcional ao coeficiente de

distribuigdo. O coeficiente de particdo K, pode ser estimado pela relagdo K, = f, K ,onde f, ¢

a fragdo volumétrica de carbono organico do solo, K, (m’ -kg™') é o coeficiente de partigio do

composto entre o carbono organico do solo e a dgua do solo.

O fator de atenuagdo ¢ dado pela expressao
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AF =exp(t k) 4)
onde ¢, (dia) é o tempo de deslocamento do composto no perfil do solo € k (dia™') € a taxa de

LO,RF
J

w

degradacdo. Os valores de 7, € k podem ser estimados, respectivamente, por ¢, = e

k=1Ln(2)/t,,, onde L (m) ¢é a profundidade do aqiiifero a partir da superficie do solo, J,
(m-dia™") é arecarga diaria liquida e ¢,,, (dia) é a meia-vida do composto no solo.

A equagdo de Arrhenius (Keen & Spain, [7]), a equagdo de van’t Hoff (Padilla et al., [8]) e a
equacdo de Clausius-Clapeyron (Sagebiel et al., [9]) sdo 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 particdo entre o ar e a 4gua do solo e no coeficiente de parti¢do
entre a solugdo do solo e a matéria organica e mineral do solo. Como o fator de retardo ¢ descrito
por uma expressao que depende do coeficiente de sor¢do do composto no solo e da constante de
Henry, e o fator de atenuacdo depende da taxa de degradacdo do composto no perfil do solo,
consequentemente os fatores de retardo e de atenuacdo também dependem da temperatura do perfil
do solo. As equagdes de Arrhenius, van’t Hoff e Clausius-Clapeyron sdo dadas respectivamente

pelas expressoes

E( 1 1
k=k, exp| =] ———— 5
“eXp(R(Tr+273 TD ©)
aHL( 1
K, =K ” L 6
g DeXp{ R (Tr+273 TD (©)
H=Hexp| [ L 1 (7
R \T.+273 T

onde k, (dia™") é a constante de degradagdo do composto na temperatura de referéncia 7. = 25°C,
E, (kJ-mol™-K™") ¢ a energia de ativagdo para a degradagdo, K| (m’-kg™") é o coeficiente de
parti¢do entre a 4gua € o solo na temperatura de referéncia, AH, (kJ-mol™ -K™') € a entalpia de
sor¢do, H, ¢ a constante adimensional da lei de Henry na temperatura de referéncia, AH
(kJ -mol™ -K™") ¢ a entalpia de volatilizagio e R =8.314x107kJ -mol'K™" ¢ a constante da lei
dos gases.

O modelo Rachel usa as relagdes de Goss & Schwarzenbach [10] para estimar os valores de

AH, e AH . Estas relagdes sdo dadas por

AH, =-4.17Ln K—D3 —88.1 (8)
1.0x10°SS
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AH, =-3.82Ln(P,)-70.0 9)
onde K, ¢ o coeficiente de sor¢do entre o solo e a 4gua e SS ¢ a area superficial especifica do solo.

A fun¢do adotada pelo modelo Rachel para estimar a variagdo da temperatura diaria média do
perfil do solo em diferentes profundidades ¢ dada pela relacao
T(z,t)=T,+ A, exp(—z/d)sen(at —z/d —¢,) (10)
onde z (m) ¢é a profundidade do solo, ¢ (dia) é o tempo, 7, é temperatura média anual da
superficie do solo e A4, ¢ a amplitude determinada pela diferenca entre a temperatura maxima e a

temperatura minima da superficie do solo. O pardmetro d ¢ um parametro damping que caracteriza

a atenuacdo diurna da propagagdo 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 x
(kJ -mol™ -K™' -dia™") é a condutividade térmica do solo, C, (kJ-mol™-K™'") é a capacidade
térmica volumétrica do solo € @ =27/365 ¢ a freqiiéncia radial. A constante ¢, =7/2+mt, ¢ a

constante de fase e #, (dia™') é o time lag para a ocorréncia da temperatura minima anual
(Campbel, [11]; Jury et al., [3]; Wu & Nofzinger, [12]).

O modelo Rachel também calcula e exibe na tela o indice GUS (Groundwater Ubiquity
Score) de Gustafson et al. [13]. Dependendo do seu valor numérico, o indice GUS classifica um
composto como lixiviante (GUS >2.8), transicdo (1.8<GUS <2.8) ou ndo-lixiviante
(GUS <1.8). A expressao proposta por Gustafson et al. [13] para o indice GUS ¢ dada por

GUS =(4 - Log,,(K,,))Log,,(t,,,) (11)
onde K, (ml-g™") éo coeficiente de parti¢do entre a d4gua e o carbono orgénico do solo e 7,,, € a
meia-vida do composto no solo dado em dias.

A meia-vida do composto por volatilizacdo a partir da superficie do solo ¢ estimada pelo
modelo Rachel pela expressao (Laskowski et al.[14]; McCall et al. [15])

1.58x107°K S
15, = . (12)

v

onde K, (m’-kg™') é o coeficiente de partigio entre a 4gua e o carbono organico do solo, S

(g-m™) éasolubilidade aquosa do composto € P, (Pa) é a pressio de vapor. Pela expressio (10)

podemos notar que a meia-vida de volatilizacdo a partir da superficie do solo ¢ diretamente
proporcional ao produto entre a solubilidade aquosa e o coeficiente de particdo entre a agua e o
carbono organico do solo e inversamente proporcional a pressao de vapor.

O modelo Rachel estima a concentragdo provavel do composto na dgua subterrdnea pela

expressao (Rao et al. [2])
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_ AF-Ap

_ArAp 13
1000L5,, (13)

onde C (kg-m™) é a concentracdo, AF ¢é o fator de retardo calculado como funcdo da
temperatura do perfil do solo, Ap (g-m™) é a dose aplicada ou a emissdo do composto organico,
L (m) ¢ aprofundidade da dgua subterranea e 6, ¢ a porosidade do perfil do solo.

Para estimar o potencial de bioconcentragdo em plantas o modelo Rachel usa os indicadores
RCF (Root Concentration Factor) e TSCF (Transpiration Stream Coefficient Factor). O RCF ¢
um fator ou um coeficiente de particdo do composto entre a raiz € a solugdo 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 particdo do composto entre o octanol e
a agua pela relacao (Briggs et al. [16])

RCF =107 k0152 4 () 82 (14)

Portanto, conhecendo-se o coeficiente de particio de um composto orgénico entre o octanol e
a agua, o modelo Rachel estima o valor do RCF pela expressdo (14). A relagdo (14) indica que a
bioconcentracdo do compostos € particionada com a fracdo de lipidio da raiz e que existe um valor
constante de bioconcentracdo, dada pelo valor de 0.82, que ¢ comum para todos os compostos
organicos nao-ionicos.

Alguns compostos organicos que bioconcentram na raiz podem translocar pelo xilema da
planta. A eficiéncia desta translocag¢do parece alcangar um valor maximo para compostos quimicos

de log,, K,, proximo de 3.07 (Hsu et al. [17]). O potencial deste processo ¢ descrito pelo 7SCF e

pode ser previsto pela expressao

—(logg K p,,~3.07)*

TSCF =0.7 278 (15)
A equagdo (15) foi obtida em um experimento no qual a planta foi cultivada em solugdo
hidropdnica. Assim, para corrigir a influéncia da sor¢do do composto no solo no valor do
coeficiente 7SCF, o modelo Rachel usa a seguinte expressdo para calcular o T7SCF de compostos
organicos no solo

rscr. = 15CE (16)

solo K
1 + Q

fe
onde p (kg-m?>), K, (m’-kg™') e 0, sdo a densidade do solo, o coeficiente de sor¢do do
composto a matéria solida do solo e o conteudo volumétrico de 4gua no solo na capacidade de

campo, respectivamente. O denominador da expressdo (16) ¢ fator de retardo que corrige as

influéncia das carateristicas do solo na bioconcentragdo do composto na solugdo do xilema.
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Um indicador importante na analise de risco de contaminagdo de plantas por um composto

organico ¢ a meia-vida de volatilizagdo a partir da superficie das folhas #v,,,. Este indicador ¢

calculado pelo modelo Rachel usando a expressdo proposta por Guckel [18]
tv,, = 10! 1410z 2,-2.25) (17)

O coeficiente de lavagem foliar expressa a percentagem do composto que ¢ retirada ou lavada
da superficie das folhas por um evento de chuva ou de irrigagdo por aspersdo. Este coeficiente ¢
utilizado por alguns modelos matematicos classicos, como o PRZM de Carsel et al. [19] e o
GLEAMS de Leonard et al. [20], na investigacdo e simulacdo do risco de contaminacdo da dgua
subterrdnea por compostos organicos. Para que o modelo Rachel estime o coeficiente de lavagem
foliar de qualquer composto organico produzimos a seguinte expressao

WE = 1002210810 S-0.069logy K,,~0.153) (18)
onde WF ¢é o coeficiente de lavagem foliar e S (mg-/"') é a solubilidade aquosa do composto.

Esta correlagdo, entre o coeficiente de lavagem foliar e a solubilidade aquosa e o coeficiente de
particdo entre o octanol e a dgua, foi determinada a partir do coeficiente de lavagem foliar de 240
pesticidas, determinados experimentalmente por Wauchope et al. [21].

Podemos observar pela relagdo (18) que o coeficiente de lavagem foliar ¢ 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 WF' e o apresenta como um
numero (0 <= WF <=I) o qual pode ser interpretado como um indicador da resisténcia a retirada
por agua da chuva ou da irrigagdo do composto da superficie das folhas. Assim, quanto mais
préoximo de zero for o valor de WF mais dificil serd 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 lixiviacdo, a meia-vida dependente da temperatura do solo, o tempo
de deslocamento do composto no perfil do solo e o coeficiente de sor¢do afetado pela temperatura
do perfil do solo sdo: a area superficial especifica média do perfil do solo, a recarga didria liquida, a
profundidade da 4gua subterranea, a temperaturas anual 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 orgéanico 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 SI de cada um desses dados sdo apresentadas na

janela de entrada de dados de solo do modelo Rachel (Soil's Data Imput). Como exemplo, o usudrio
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do modelo pode visualizar o arquivo Soil.txt que acompanha o modelo Rachel, o qual pode ser
encontrado e transferido do enderego eletrdnico www.cnpma.embrapa.br

Os dados de entrada do composto requeridos pelo modelo Rachel sdo: o nome do composto
quimico, o peso molecular, a pressdo saturada de vapor, a solubilidade aquosa, o coeficiente de
sor¢ao do composto aos constituintes organicos e inorganicos do solo, a meia-vida do composto no
solo, a energia de ativagdo para a reacdo de degradagdo de Arrhenius, o coeficiente de parti¢ao entre
o octanol e a 4gua e a dose aplicada no solo. As unidades de medida no sistema SI de cada um
desses dados sdo apresentados na janela de entrada de dados do composto do modelo Rachel
(Chemical Data Input). Como exemplo, o usudrio do modelo pode visualizar o arquivo Atrazine.txt

que acompanha o modelo Rachel.

SIMULACAO NUMERICA E RESULTADOS

A Figura 1 mostra a primeira janela do modelo Rachel encontrada pelo usudrio apds executar
o modelo Rachel clicando duas vezes em Rachel.Exe. Para fazer simulagdes o usuario deve clicar
sucessivamente nos botdes File, New, Soil (Figura 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 usudrio deve clicar no botdo Show Data da
janela Soil's Data Imput.

Ap0s clicar no botdo Ok e clicar sucessivamente nos botdes File, New e Chemical da janela
Rachel - Risk Analysis for Chemical (non-ionized) o usuario 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 usuério deve clicar
no botdo Show Data da janela Chemical Data Input. Para outros tipos de solo ou de composto o
usuario deve editar arquivos correspondentes em ASCII, tomando como exemplo os arquivos
Soil.txt ou Atrazine.txt. A Figura 2 exemplifica e apresenta a ‘janela’ de entrada dos dados de solo
requeridos pelo modelo Rachel.

A Figura 3 exemplifica os dados do composto organico requeridos pelo modelo Rachel. A
energia de ativagdo da degradacdo de Arrhenius deve ser inserida, apos ser determinada em
laboratorio, ja que a degradacdo depende da comunidade microbiana e da temperatura do perfil do
solo (Wagenet & Rao [22]). Nao se conhecendo este valor para um determinado composto
organico, o usuario pode atribuir o valor médio de 54kJ-mol™' o qual foi determinado por Gomez
[23] no estudo da degradacdo de oito herbicidas em diferentes tipos de solo.

Uma vez coletado e inserido os dados de entrada do modelo Rachel o usuario deve clicar no

botdo Calculate da janela Rachel para que o modelo efetue os calculos e prepare o ambiente para
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mostrar os resultados e os graficos correspondentes. Clicando-se no botdo Results dessa mesma
janela aparecerda uma imagem na tela do computador semelhante a Figura 4 (Risk Indicator
Paramters) indicando ao usudrio quais os indicadores que serdo calculados quando for clicado no
botdo Show it!

A Figura 5 ¢ uma copia da janela (Risk Indicator Paramters) a qual exibe os resultados do
modelo Rachel para atrazine no perfil de solo considerado, com as temperaturas minima e maxima e
energia de ativa¢do de Arrhenius introduzidas na janela Soil Data Input. Para voltar a tela principal
do modelo Rachel e fazer novas simulagdes ou sair do programa o usudrio deve clicar no botao Exit.
Para fazer novas simulagdes com o mesmo composto o usudrio pode clicar sucessivamente nos
botdes File, New, Soil, da janela Rachel alterar algum dado ou abrir um novo arquivo de solo. Para
simular um outro composto no mesmo solo o usudrio deve clicar sucessivamente nos botdes File,
New, Chemical da janela Rachel e introduzir os dados correspondentes a este outro composto ou ler
os dados em um outro arquivo de dados (Figura 1).

Para a superficie do solo e a camada mais profunda de 2 metros introduzida, o usuario pode
desejar que o modelo Rachel mostre os graficos da temperatura do solo, do fator de retardo, do fator
de atenuagdo, da taxa de degradacdo, do coeficiente de parti¢ao entre a 4gua e o ar e do coeficiente
de sorcdo, onde todos variam com a temperatura do solo. Também pode-se visualizar o grafico de
TSCF,, em funcao do logaritmo do coeficiente de particdo entre o octanol e a dgua O TSCF,, ,
descreve o potencial de bioconcentracdo em xilema de compostos organicos ndo-idnicos. Nas
paginas que se seguem as Figura 1 até Figura 12 apresentam as telas e os graficos produzidos pelo

modelo Rachel usando os dados de Soil.txt e Atrazine.txt.

ﬁ' Rachel - Risk Analyziz for Chemical [non-iomized)

File  Calculate RBesults  Plot Help

Figura 1. Primeira janela do modelo Rachel.
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Soil Data Input | x| |

General Information
Specific suface |50 4 Met recharge 0ood
area [m2/q) [r/day]
Height of water |4—
table [rn)
Soil's Temperature (C)

MiniraLim S E

Annual |1 ] Annual |45

Average buwerage

Soil's Physical Properties
Layer mz* IF'DS* Ich* |DSS |EDS* I ﬂ
1 0,262 0582 058 13v0 007138
2 0,245 0577 0.74 1380 001058
3 0235 [0.604 073 1320 00087
4 023 0E1E 07 11490 00067
a] 0.228 0,652 07 1ED 0.0064
] 0214 0,647 053 1180 0000z
7 : | |
Urns - Sail Maisture Poz - Mean Porosity  Fos - Mean Clay
[zz - Soil Bulk Density (Kosmd) Cos - Sal's Carbon * Walumetnc content
1]4 Cancel Show D ata |

ATTEMTION: do not forget to enter chemical walues for pesticidel

Figura 2. Janela de entrada de dados do solo.

Chemical Data Input |

Pesticide s Physical-Chemical Properties

Pesticide name I.-’-'-.trazine
b olecular weight R T
[g#rmial] 2
Wapour pressure |3 o5
[Pazcal) '

' ater salubility |33
[rng]

Koo [mlfg) 100
Soil Half life [days] |EU
Activation energy |54

[k frnal]

Loghaw 234

Application rate I-l
(9/mZ]

Cancel | Show Data |

Figura 3. Janela de entrada de dados do composto.
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Risk Indicator Parameters

Figura 4. Janela intermediaria que mostrando indices do modelo Rachel.

Ap6s a solicitacao feita pelo usuario, clicando no botdo Show it!/, para que o modelo Rachel
mostre os resultados dos célculos, a janela serd preenchida com os valores correspondentes e tomara

a aparéncia que segue:
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Risk Indicator Parameters

Figura 5. Janela de resultados.

O usudrio pode visualizar na tela de seu computador os graficos produzidos pelo modelo
Rachel clicando no botdo Exit da janela anterior e selecionado a opg¢do para o grafico desejado. As

figuras que seguem mostram os graficos produzidos com o modelo Rachel.
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Relative Chetnical Mass

04
0
0,7
g 06
= 0,51
% 0,4
0,3
0,2
0,1

Depth fm)

E =it |

Figura 6. Grafico da massa relativa da atrazine no solo.

T
] 100 200 300 400 500 (=0] oo &00 900 1.000

Time {day)
Exit |

Figura 7. Grafico da temperatura do solo na superficie e na profundidade de 2m.
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Atrazine
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Figura 8. Grafico do fator de retardo na superficie e na profundidade de 2m
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Atrazine

Figura 10. Grafico do taxa de degradacdo na superficie e na profundidade de 2m.

Atrazine

T T T T T T T T T
00 200 300 400 500 600 YOO o SO0 900 1.000
Time {days)

Figura 11. Gréfico do coeficiente de particdo na superficie e na profundidade de 2m.

XII Congresso Brasileiro de Aguas Subterraneas

16



Henry's constant (white at top; red at bottom layes)

0,00000315 . — . . - . : .
1 1 1 1 1 1 1 1
1 1 1 1 1 1 1 | 1
1 | 1 1 1 1 1 1 1

000000265 - - - 4 - - - =l oo b el Lodood
1 1 1 1 1 1 1 1 1
1 1 1 1 1 1 1 1 1

0,00000218 4 - - —q-- - —-——r---q----"--" f===g====F=={ p=ct=g===1
I I |
1 1
]

ppooootied b or b

oooooooee - - - oo 1 Nd L

1
1
1
1
1
1
1
1
I
:
1
£ 0,00000166 | 1 ; ; ===clo=cj=
1
1
1
I
1
1
1
I
1
1
1

0,00000016 decodboox P T 4 Eooolooodde

Time (days)
Exit |

Figura 12. Gréfico da constante de Henry na superficie e na profundidade de 2m.

CONCLUSOES

Foi apresentado o modelo Rachel (Risk Analysis for Chemical). Rachel foi desenvolvido para
calcular alguns indices indicadores do risco de contaminacdo ambiental de plantas, solo, agua e
agua subterranea por compostos organicos nao-idnicos. Neste modelo a estimativa da temperatura
do perfil do solo foi incorporada para calcular o fator de retardo, o fator de atenuacgdo e a meia-vida
do composto no perfil do solo. Esta incorporagdo faz do modelo Rachel um instrumento de trabalho
para avaliar o risco de contaminagdo do solo, de plantas e de 4guas por compostos organicos nao-
i0nicos emitidos em regides tropicais onde, freqlientemente, a temperatura do solo alcanga, e
permanece por maior periodo, valores ndo alcancados em regides temperadas. A volatilizagcao de
compostos organicos da superficie do solo e de plantas todavia ndo foi suficientemente estudada em
regides tropicais. Os indices introduzidos e calculados pelo o modelo Rachel pode contribuir com o
estudo deste problema sugerindo uma estimava da meia-vida por volatilizagdo da superficie do solo
e das plantas. Nao podemos e ndo devemos esquecer que varios destes indices foram desenvolvidos
para regides temperadas. Os exemplos e simula¢des dos célculos dos indices apresentados neste
documento ilustram a utilizagdo do modelo Rachel e sugerem como o modelo Rachel pode ser
usado para decidir, entre muitos compostos, aqueles que devem ser prioritariamente monitorados

quanto ao risco de contaminacdo de plantas, aguas superficiais e subterraneas.
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