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RESU M O : Este trabalho descreve o modelo Rachel (Risk Analysis fo r  Chemical), seu uso 
potencial e seus índices indicadores. Rachel foi desenvolvido para calcular índices indicadores 
do comportamento ambiental de compostos orgânicos não-iônicos. Os índices embutidos no 
modelo Rachel indicam o potencial apresentado por estes compostos no que diz respeito à 
lixiviação, a persistência no solo, a volatilização a partir do solo, da água e da superfície de 
folhas, a bioconcentração na solução do xilema, a bioconcentração na raiz, ao coeficiente de 
lavagem foliar, a concentração provável na água subterrânea, aos coeficientes de partição do 
composto entre o ar e a água e entre o ar e a folha, e ao tempo de deslocamento do composto 
da superfície do solo até a água subterrânea. Os dados do composto e do solo são digitados 
em janelas apropriadas do modelo Rachel e podem ser salvos em arquivos do tipo texto (txt). 
Estes dados também podem ser lidos em arquivos no formato ASCII com extensão txt. Gráficos 
de resultados são exibidos pelo monitor e podem ser salvos em arquivos de trabalho com 
extensão bmp ou jpg. São apresentados exemplos com o herbicida atrazine em um solo 
hipotético.

Palavras-chave: Rachel, índices indicadores, análise de risco, fator de atenuação, fator de 
retardo.

INDICATORS INDEXES OF THE ENVIRONMENTAL RISK FOR NON-IONIC 
ORGANIC COMPOUNDS: THE RACHEL MODEL

ABSTRACT: This work describes the Rachel model (Risk Analysis fo r  Chemical) 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 bioconcentration factor, 
root bioconcentration factor, volatilization starting from surface of leaves, wash foliate coefficient, 
concentration in groundwater and travei 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 and saved 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.

K ey-w ords: Rachel model, indicators indexes, risk analysis, attenuation factor, retardation 
factor
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IN TR O D U Ç Ã O

A análise do comportamento ambiental de 
compostos orgânicos é possível a partir da utilização 
de índices indicadores do risco sobre organismos e 
com partim entos am bientais. O risco am biental 
decorrente da emissão desses compostos é função de 
suas propriedades físico-químicas, das características 
físico-químicas de cada meio, as quais definem o grau 
de vulnerabilidade de cada compartimento ambiental 
biótico ou abióticos, e das condições climáticas. O 
objetivo deste trabalho é apresentar o Modelo Rachel 
o qual foi desenvolvido para estimar, através de índices 
indicadores, o risco ambiental decorrente da emissão 
de composto orgânicos não-iônicos. Rachel é uma 
acrossemia de Risk Analysis fo r  Chemical.

O modelo Rachel é um programa de computador 
contendo um conjunto de índices numéricos usados 
freqüentemente como indicadores do comportamento 
ambiental de compostos orgânicos não-iônicos. Rachel 
foi desenvolvido no ambiente de programação Delphi 
6.0 podendo ser executado em qualquer computador 
do tipo PC com sistema operacional Windows95 ou 
superior. Os dados do modelo Rachel são inseridos 
via teclado ou lidos em arquivos do tipo ASCII com 
extensão txt, onde vírgulas devem ser usadas para 
separar números decimais.

Neste modelo são calculados alguns índices 
clássicos, usados para avaliar o com portam ento 
ambiental de compostos orgânicos no solo e em plantas, 
os quais indicam o potencial apresentado por estes tipos 
de compostos no que diz respeito à lixiviação, a 
persistência no solo, a volatilização a partir da superfície 
do solo, a bioconcentração na solução do xilema, a 
bioconcentração na raiz, a volatilização a partir da 
superfície das folhas, o coeficiente de lavagem foliar, 
a concentração provável na água subterrânea e o tempo 
de deslocamento do composto da superfície do solo 
até a água subterrânea.

No modelo Rachel os índices selecionados para 
analisar o comportamento dos compostos orgânicos não- 
iônicos são: o fator de retardo (/?), o fator de atenuação 
(A ), o tem po de deslocam ento do composto da 
superfície do solo até a água subterrânea ( t j ,  o índice 
, a concentração provável na água subterrânea (C), a 
meia-vida do composto no solo (tul), o coeficiente de 
partição do composto entre a água e o carbono orgânico

(Koc) , o coeficiente de sorção do composto no solo 
(Kd), o fator de bioconcentração do com posto na 
solução do xilema (TSCF) , o fator de bioconcentração 
do composto na raiz (RCF), o coeficiente de partição 
do composto entre o ar e a folha (Kla), a meia-vida do 
composto por volatilização da superfície do solo (ísv;/ 
2), a m eia-vida do com posto por volatilização da 
superfície das folhas (tsvm), o coeficiente de lavagem 
foliar e o coeficiente de partição do composto entre o 
ar e a água (Km).

O fator de retardo, o fator de atenuação, o tempo 
de deslocamento, a concentração provável na água 
subterrânea e a meia-vida do composto no solo são 
calculados pelo modelo Rachel considerando a variação 
da temperatura diária média de cada camada do perfil 
do solo. Porém, é necessário que o usuário forneça ao 
modelo dados físico-químicos e de coeficientes de 
partição do composto determinados em laboratório à 
temperatura de referência de 20 ou 25 °C e informação 
da temperatura anual mínima e máxima da superfície 
do solo.

M A TE R IA L E M ÉTO D O S

Descrição dos índices do modelo Rachel

O fator de retardo apresentado por DAVIDSON 
et al.. (1968) e o fator de atenuação proposto por RAO 
et al.. (1985) são dois números freqüentemente usados 
como indicadores do potencial de contaminação de água 
subterrânea de um local específico por um determinado 
composto orgânico. Geralm ente, na determ inação 
destes dois va lo res não é inclu ído  o e fe ito  da 
temperatura do perfil do solo nos cálculos envolvidos 
na determinação de seus parâmetros. É de consenso 
geral que a temperatura do solo afeta a velocidade de 
degradação do composto no solo, e consequentemente, 
a sua meia-vida, o coeficiente de partição do composto 
entre o ar e a água descrito pela lei de Henry e o 
coeficiente de sorção do composto no solo. Estes três 
parâmetros são componentes do fator de retardo e do 
fator de atenuação os quais contribuem para determinar 
o comportamento de um composto orgânico no solo e 
na água.

O fator de a tenuação  é obtido da solução 
analítica de uma equação de convecção e dispersão 
quando é assumida uma taxa de degradação de primeira
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ordem, num solo com  um idade na capacidade de 
cam po, em um fluxo de água estacionário e com 
d isp e rsão  h id ro d in âm ica  e d ifu sã o  m olecular 
identicamente nulas (JURY et al., 1992). O fator de 
atenuação estima a emissão relativa de massa de um 
composto na água subterrânea. Quando se considera 
o efeito da temperatura do perfil do solo na taxa de 
degradação tem-se o fator de atenuação dependente 
da temperatura do solo.

O fator de retardo é um número que representa 
o 'a traso ' da lix iv iação  do com posto  relativo a 
percolação da água. Este retardo ou 'atraso' é devido 
à sorção do composto no solo, da volatilização e da 
difusão gasosa e aquosa do composto no solo. O termo 
retardo está associado ao tempo de deslocamento do 
composto no solo relativo ao tempo de deslocamento 
da água no mesmo solo. Todos estes termos têm como 
objetivo denominar a retenção ou a adesão na superfície 
da matéria sólida da matriz do solo de substâncias 
dissolvidas ou dispersas na água do solo. O fator de 
retardo é diretamente proporcional ao coeficiente de 
sorção do composto no solo.

E stas re laçõ es  de d ep e n d ên c ia  com a 
temperatura do solo e os parâmetros que compõem o 
fator de retardo e o fator de atenuação podem ajudar 
a prever o potencial contam inante de compostos 
orgânicos na água subterrânea. Os métodos utilizados 
pelo modelo Rachel para calcular o fator de retardo, o 
fator de atenuação, 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 estão 
descritos em PARAÍBA & SPADOTTO (2002). 
Assim, usando o modelo Rachel, podemos estimar o 
efeito da temperatura do solo na emissão de massa de 
um com posto na água subterrânea, no tempo de 
deslocamento e na meia-vida do composto no solo, 
simulando distintas temperaturas anuais mínimas e 
máximas da superfície do perfil do solo.
O fator de retardo é dado por:

p K D ÔH

0 ,
R ,  =  1 +

9
(D

/<" fc
onde p  (kg  ■ a?/”3 ) é a densidade total do solo,
K d (m 3 kg~l ) é o coeficiente de sorção do 

composto no solo, & fc é o conteúdo volumétrico de 
água do solo na capacidade de cam po, ô  é a 
porosidade do solo ou o conteúdo volumétrico de ar do

solo e H  é a constante adimensional da lei de Henry 
ou o coeficiente de partição do composto entre o ar e 
a água.

O modelo Rachel usa a relação, determinada 
por TRA PP & M ATTHIES (1998) com dados 
experimentais de BRIGGS et al.. (1983), entre o 
coeficiente de partição do composto entre o ar e a 
folha (Kla) e o coeficiente de partição do composto 
entre o octanol e a água (Kgw) para estimar a afinidade 
de um composto á superfície das folhas. Esta relação 
é dada por:

0.82 + 0 .0 1 2 2 ^  )095 
(2)K la =

K„

onde K aw{ = H )  é a constante adimensional da lei 
de Henry ou coeficiente de partição do composto entre 
o ar e a água e Km é o coeficiente de partição do 
composto entre o octanol e a água. O coeficiente de 
partição  do com posto entre o ar e a água, na 
temperatura constante de , pode ser estimado por:

P Pjç  _ v m

aw ~ S R 293
(3)

onde Pv (PJ  é a pressão de vapor, /^ (g .m o l1) é o 
peso molecular, S (g .m 3) é a solubilidade aquosa e 
/?=8.314xl03 fcy.mol 'K 1 é a constante universal dos 
gases (BACCI, 1993).

O coeficiente de sorção do composto no solo 
(Kd) é freqüentemente denominado de coeficiente de 
distribuição. Este termo denomina a retenção, ou a 
adesão, na superfície da matéria sólida da matriz do 
solo de compostos dissolvidos, ou dispersos, na solução 
aquosa do solo. O fator de retardo é diretamente 
proporcional ao coeficiente de distribuição. O 
coeficiente de sorção do composto no solo (K0) pode 
ser estimado pela relação KD=f0CK0C onde f oc é a 
fração volumétrica de carbono orgânico do solo, Koc 
(m3.kg~') é o coeficiente de partição do composto entre 
o água e o carbono orgânico do solo.

O fator de atenuação é dado pela expressão:

A f = e x p (írfÁ:) (4)

onde tjd ia )  é o tempo de deslocamento do composto 
no perfil do solo e k (dia ') é a taxa de degradação. 
Os valores de tH e k podem  ser estim ados, 
respectivamente, por:
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LQf R f

J...
(5) AH v -  -3 .8 2 L n (P v) -  70.0

(11)

k  = L n ( 2 ) / t u2 (6)
onde As é a área superficial específica média do perfil 
do solo.

onde L (m) é a profundidade do aqüífero a partir da 
superfície do solo, Jw (m .dia1) é a recarga diária líquida 
e é a meia-vida do composto no solo.

A equação de Arrhenius (KEEN & SPAIN, 
1992), a equação de van’t Hoff (PADILLA et al., 1988) 
e a equação de Clausius-Clapeyron (SAGEBIEL et 
al., 1992) são usadas, respectivamente, pelo modelo 
Rachel para estimar o efeito da temperatura diária 
média do perfil do solo na meia-vida do composto no 
solo, no coeficiente de partição do composto entre o ar 
e a água do solo e no coeficiente de sorção do composto 
no solo. Como o fator de retardo é descrito por uma 
expressão que depende do coeficiente de sorção do 
composto no solo e da constante de Henry, e o fator 
de atenuação depende da taxa de degradação do 
composto no perfil do solo, consequentemente os 
fatores de retardo e de atenuação também dependem 
da temperatura do perfil do solo. As equações de 
Arrhenius, van't Hoff e Clausius-Clapeyron são dadas 
respectivamente pelas expressões:

r-, {  . . \\
k - k  exp

R

1

T. + 273 T

K d = K d exp

H  = H  exp

A H,

R

A //,

1

R

T  + 273

1

T  + 273

T

(7)

(8)

(9)

onde Ea (kJ.m ol1 , K l) é a energia de ativação para a 

degradação, AH D (kJ  ■ moU ' ■ K  l ) é a entalpia de
sorção, AHv(kJ.mol ‘. K 1) é a entalpia de volatilização 
e R é a constante da lei dos gases.

O modelo Rachel usa as relações de GOSS & 
SCHWARZENBACH (1999) para estimar os valores
de AHd e AHV. Estas relações são dadas por

/  \

K n
AH d = -4 .1 1  Ln

1.0x10 Âc
88.1 ( 10)

A função adotada pelo m odelo Rachel para 
estimar a variação da temperatura diária média do perfil 
do solo em diferentes profundidades é dada pela 
relação
T(z, t )  = Ta + A0 e x p ( - z / d ) s e n ( m  -  z / d  -<p0) (1-)

onde z(tti) é a profundidade do solo, t (dia ) é o  tempo, 
Ta é temperatura média anual da superfície do solo e 
Ag é a amplitude determinada pela diferença entre a 
tem peratura m áxim a e a tem peratura m ínim a da 
superfície do solo. O parâm etro  d  caracteriza  a 
a tenuação  d iu rn a  da p ro p ag a ç ã o  da onda de 
temperatura no perfil do solo. Este valor depende das 
características físico-quím icas do solo e pode ser 
calculado pela fórmula d  = ^ 2 k  /  C hUJ , onde k 
(kJ ■ m ol ■ K  ■ d ia  ) é a condutividade térmica 
do solo,Cfc (kJ  ■ m ol 1 ■ K  )é a capacidade térmica 
volumétrica do solo e UJ =  27T/365 é a freqüência 
radial. A constante <P0 =71 / 2 + UJt0 é a constante de 
fase e t0 (dia ') é o tem po de a traso  re la tivo  a 
ocorrência da temperatura mínima anual (CAMPBEL, 
1985; JURY et al., 1992; WU & NOFZINGER. 1999).

O modelo Rachel também calcula e exibe na 
tela o índice GUS (Groundwater Ubiquity Score) de 
GUSTAFSON (1989). D ependendo do seu valor 
numérico, o índice GUS classifica um composto como 
lixiviante (GUS>2.8) , transição (1.8 < GUS < 2.8) ou 
não-lixivianteíG^S < 1.8) a  expressão proposta por 
GUSTAFSON (1989) para o índice GUS é dada por

G U S  = (4  — L o g ( K nc) ) Log ( t u 2 ) (13)

A meia-vida do composto por volatilização a 
partir da superfície do solo é estimada pelo modelo 
Rachel pela expressão (LASKOW SKI et al., 1983; 
McCALL et al., 1983):

1 .5 8 x  10“5 K  S  
= ---------- p ------ —  d 4 )

Pela expressão (14) podemos notar que a meia- 
vida do composto por volatilização a partir da superfície 
do solo é diretamente proporcional ao produto entre a
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solubilidade aquosa e o coeficiente de partição do 
composto entre a água e o carbono orgânico do solo e 
inversam ente proporcional à pressão de vapor do 
composto. Assim, quanto maior for a pressão de vapor 
de um composto e menor for a sua solubilidade em 
água menor será o seu tempo de volatilização a partir 
da superfície do solo.

O m odelo  R achel e stim a a concen tração  
provável do com posto na água subterrânea pela 
expressão (RAO et al., 1985):

C  =
A f  • A p  

1000L<5
(15)

onde C ( k g . m 3) é a concen tração  provável do 
composto na água subterrânea, A (g.nv2) é a dose 
aplicada ou a emissão do composto orgânico, L(m)  é 
a profundidade da água subterrânea e 8  é a porosidade 
média do perfil do solo.

Para estimar o potencial de bioconcentração em 
plantas o modelo Rachel usa os indicadores RCF (Root 
C oncen tra tion  F a c to r ) e TSC F ( Transpiration  
Stream Coefficient Factor). O RCF é um fator ou 
um coeficiente de partição do composto entre a solução 
ex terna e a raiz o qual descreve a afinidade do 
composto pela raiz. O RCF pode ser concebido como 
um fator de bioconcentração do composto na raiz e 
está correlacionado c om o coeficiente de partição do 
composto entre o octanol e a água pela relação:

R C F  = i o (077Lo*(/r- ,_152) + 0.82 (16)

Portan to , conhecendo-se  o coefic ien te  de 
partição de um composto entre o octanol e água (K  ), 
o modelo Rachel estima o valor do RCF  pela expressão 
(16). A relação (16) indica que a bioconcentração do 
compostos é particionada com a fração de lipídio da 
ra iz  e que e x is te  um v a lo r co n stan te  de 
bioconcentração, dada pelo valor de 0.82, que é comum 
para todos os compostos orgânicos não-iônicos.

Alguns compostos orgânicos que bioconcentram 
na raiz podem translocar pelo xilema da planta. A 
eficiência desta translocação parece alcançar um valor 
máximo para compostos químicos de Log(KmJ  próximo 
de 3.07 (HSU et al., 1991). O potencial deste processo 
é descrito  pelo  TSCF  e pode ser p rev isto  pela 
expressão:

— («SICIfft I— A I I / I
(17)

- { L ü g ( K m )~  3 .0 7 ) -

A equação (17) foi obtida em um experimento 
no qual a planta foi cultivada em solução hidropônica. 
Assim, para corrigir a influência da sorção do composto 
no solo no coeficiente TSCF, o modelo Rachel usa a 
seguinte expressão para calcular o TSCF de compostos 
orgânicos no solo:

TSC F
1 7  wTSCFsoil =

O fator de retardo na expressão (18) corrige as 
in flu ên c ias  das ca ra te rís tica s  do solo na 
bioconcentração do composto na solução do xilema.

Um indicador importante na análise de risco de 
contaminação de plantas por um composto orgânico é 
a meia-vida de volatilização a partir da superfície das 
folhas tvm . Este índice é calculado pelo modelo Rachel 
usando a expressão proposta por GÜCKEL et al.. 
(1973) dada por:

tlvll2 = 10 (19)

O coeficiente de lavagem foliar expressa a 
percentagem do composto que é retirada ou lavada da 
superfície das folhas por um evento de chuva ou de 
irrigação por aspersão. Este coeficiente é utilizado por 
alguns modelos matemáticos clássicos, como o PRZM 
(CARSEL et al., 1984) e o GLEAMS (LEONARD et 
a i, 1987), na investigação e simulação do risco de 
contaminação da água subterrânea por compostos 
orgânicos. Para que o m odelo Rachel estim e o 
coeficiente de lavagem foliar (WLF)  produzimos a 
seguinte expressão:

WLF  =  10_  ,  r í (0 .0 2 2 L o g ( .S ) - 0 .0 6 9 L o g ( K ow) - 0 A 5 3 ) (20)

TSC F = 0.7 2.78

Esta correlação, entre o coeficiente de lavagem 
foliar e a solubilidade aquosa e o coeficiente de partição 
do composto entre o octanol e a água, foi determinada 
a partir do coeficiente de lavagem foliar de 240 
p es tic id as , o b tid o s  experim en talm en te  por 
WAUCHOPE et al. (1982).

Podem os observar pela relação (20) que o 
co e fic ien te  de lavagem  fo lia r  é  diretam ente  
proporcional a solubilidade aquosa do composto e 
inversam ente proporcional ao seu coeficiente de 
partição do composto entre o octanol e a água. O modelo 
Rachel estima o valor de WLF t o  apresenta como um 
número (0 <  W LF  < 1) o qual pode ser interpretado
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como um indicador da resistência a retirada por água 
da chuva ou da irrigação do composto da superfície 
das folhas. Assim, quanto mais próximo de zero for o 
valor de WLF mais difícil será a retirada do composto 
por chuva ou irrigação da superfície das folhas.

Dados para  o modelo Rachel

Os dados de entrada, com respeito ao solo, 
requeridos pelo modelo Rachel para calcular os índices 
indicadores e simular a lixiviação, 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 sorção do composto no solo é 
afetado pela temperatura do perfil do solo são: a área 
superficial específica média do perfil do solo, a recarga 
diária líquida, a profundidade da água subterrânea, a 
temperaturas anual mínima e a máxima da superfície 
do solo, a densidade total do solo, a porosidade do solo 
e os conteúdos volumétricos m édios de água na 
capacidade de campo, de argila e de carbono orgânico 
de cada camada do perfil do solo. Os dados de solo 
con tribuem  para se fazer um a e s tim a tiv a  da 
temperatura diária média de cada camada do perfil do 
solo. As unidades de medida no sistema SI de cada 
um desses dados são apresentadas na janela de entrada 
de dados de solo do modelo Rachel (Soil's Data 
Input).

Como exem plo, o usuário do m odelo pode 
visualizar o arquivo Soil.txt que acompanha o modelo 
Rachel, o qual pode ser solicitado por e-mail aos seus 
autores.

Os dados de entrada do composto requeridos 
pelo modelo Rachel são: o nome do composto químico, 
o peso molecular, a pressão saturada de vapor, a 
solubilidade aquosa, o coeficiente de partição entre a 
água e o carbono orgânico, a meia-vida no solo, a 
energia de ativação para a reação de degradação de 
Arrhenius, o coeficiente de partição entre o octanol e 
a água e a dose aplicada. As unidades de medida no 
sistema SI de cada um desses dados são apresentados 
na janela de entrada de dados do composto do modelo 
Rachel (Chemical Data Input). Como exemplo, o 
usuário do modelo pode visualizar o arquivo Atrazine.txt 
que acompanha o modelo Rachel.

SIM U LA Ç Ã O  N U M ÉR IC A

A Figura 1 mostra a primeira janela do modelo 
Rachel encontrada pelo usuário após executar o modelo 
Rachel clicando duas vezes em Rachel.Exe. Para fazer 
simulações o usuário deve clicar sucessivamente nos 
botões File, New, Soil (Figura 1) da janela Rachel - 
R isk  Anal ys i s  f o r  C hem ica l (n o n -io n ize d ) ou

/  Rachel - Risk Analysis foi Chemical (non-ionized)

File Çalculate Results Plot Help

/ / ] ' .  u  M .. r ^
Ministério da A g ric u ltu ra .^  

Pecuana e Abastecimento
A M >  A rn U én ln

A
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Figura 1 - Primeira janela do modelo Rachel.
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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 usuário pode usar o arquivo Soil.txt. Para ver os dados 
de solo o usuário deve clicar no botão Show Data da 
janela Soils Data Input.

Após clicar no botão Ok e clicar sucessivamente 
nos botões File, New e Chemical da janela Rachel - 
Risk Analysis fo r  Chemical (non-ionized) o usuário 
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 usuário deve clicar no botão Show Data 
da janela Chemical Data Input. Para outros tipos de 
solos ou de compostos o usuário deve editar arquivos 
correspondentes em ASCII, tomando sempre 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 
requeridos pelo modelo Rachel. A energia de ativação 
da degradação de Arrhenius deve ser fornecida ao 
modelo, já que esta depende da comunidade microbiana 
e da temperatura do perfil cada solo (WAGENET & 
RAO, 1990). Não se conhecendo este valor para um 
determinado composto orgânico, o usuário pode atribuir 
o valor médio de54Â.-7 h jo /“‘o qual foi determinado 
por GOMEZ (1999) no estudo da degradação de oito 
herbicidas em diferentes tipos de solo.

Uma vez coletado e inserido os dados de entrada 
do modelo Rachel o usuário deve clicar no botão 
Calculate da janela Rachel para que o modelo efetue 
os cálculos e prepare o ambiente para mostrar os 
resultados e os gráficos correspondentes. Clicando-se 
no botão Results dessa mesma janela aparecerá uma 
imagem na tela do computador semelhante à Figura 4 
(Risk Indicator Parameters) indicando ao usuário 
quais os indicadores que serão calculados quando for 
clicado no botão Show it!

Soii Data Input

Specific surface 
atea (m2/g)

Height of water 

table (m)

60.1

G«neral Information
Net rechaige 

(m/day)
10,0014

SoiTs Temperature (C)
Minimum ______________  Maximum .____
Annual 115 Annual 145
Average Average

Soil's Physical Properties

Layer Urns" Pos“ </>OU_ Dss Cos" A.

1 0.262 0.582 0,68 1370 0,0138 --
2 0,246 0,577 0,74 1380 0,0105

3 0.235 0,604 0,73 1320 0,0087

4 0.231 0,616 0,7 1130 0,0067

5 0,228 0,652 0,67 1160 0,0064

G 0,214 0,647 0,63 1180 0,0002

7 d

Ums - Soil Moistuie Pos • Mean Porosity Fcs • Mean Clay
Dss - Soil Bulk Density (Kg/m3) Cos - Soil's Carbon * Volumetric content

OK Cancel Show Data I

ATTENTIOH: do n o t  fo rget to  enter chenucal values for pesticide!

Figura 2 - Janela de entrada de dados do solo.
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a
Pesticide 's Physical- Chemical Properties

Pesticide name

Molecular weight 
(g/mol)

Vapour pressure 
(Pascal)

V/ater solubility 
(mg/l)

Koc (ml/g)

Soil Half life (days)

Actívation eneroy 
(kJ/mol)

LogKow

Application rate 
(g/m2)

f  0K  j Cancel Show Data |

Atrazine

215,7

3.85E-5

33

Tõõ

GO

54

2,34

Chemical Data Input

Figura 3 - Janela de entrada de dados do composto orgânico não- 
iônico.

Risk Indicator Parameters

Description Value ObserYation

RF • Average retardation factor depending on 
temper ature (dimensionless)

T otal tiavel time (days)

AF - Average attenuation factor depending on 
temperature (dimensionless)

GUS - Groundwater ubiquity score

Probable concentration in groundwater (kg/m3)

T1/2  - Soil half-life depending on temperature 
(days)

Koc ■ Coefficient of sorption for organic carbon of 
soil depending on temperature (m3/kg)

Kd - Linear coefficient of soil sorption depending 
on temperature (m3/kg)

TSCF - Transpiration stream concentration factor 
(dimensionless)

RCF - Root concentration factor (dimensionless] 
Kla • Leaf-air partition coefficient (dimensionless)

TLV1/2 - Half-life to volatize in leaf (day)

WLF ■ Washoff leaf fraction

TSV1/2 - Half-life to volatize from moistured soil 
(day)

Kaw - Air-water partition coefficient 
(dimensionless)

Show itl Exit

36

Figura 4 - Janela intermediária mostrando os índices indicadores do modelo Rachel.
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Risk Indicator Parameters

Description
i

Value Obser/ation

A íia z iiie
RF - Average retardation factor depending on 

ternpeiature (dimensionless)

T otal travei time (days)

AF • Avetage attenuation factor depending on 
temperature (dimensionless)

GliS - Groundwater ubiquity scoie

Probable concentration in groundwater (kg/m3)

T 1 /2  - Soil half-life depending on temperature 
(days)

Koc • Coefficíent of sorption for organic carbon of 
soil depending on temperature (m3/kg)

Kd - Linear coeíficient of soil sorption depending 
on temperature (m3/kg)

TSCF ■ Transpiration stream concentration factor 
(dimensionless)

RCF - Root concentration factor (dimensionless)

Kla • Leaf-air partition coefficient (dimensionless)

TLV 1/2  - Half-life to volatize in leaf (day)

WLF ■ Washoíf leaf fraction

TS V 1/2  - Half-life to volatize from moístured soil 
[day)

Kaw - Air-water partition coefficient 
(dimensionless)

| Èxit

Figura 5 - Janela dos resultados produzidos pelo modelo Rachel.

4
1

Figura 6 - Gráfico da massa relativa de atrazine no solo.
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Relative Chemical M ass 
1 -----------------------------------------------------------------

0
D e p th  (m )

4,16 Moderately immobile in soil

858

0,00 Mobility unlike in soil

3.56 Mobile in soil

1.2373E-07

72

G,G435E-02

5,9473E-04

0,14 Moderatelly mobile in xylema

2.73

2.2335E7

B07

0,53

119

4.8528E-08 Compound less volatile than water

- A gricultura -
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A F igura 5 é um a cópia da jan e la  (Risk 
Indicator Parameters) a qual exibe os resultados do 
m odelo Rachel para atrazine no perfil de solo 
considerado, com as temperaturas mínima e máxima e 
energia de ativação de Arrhenius introduzidas na janela 
Soil Data Input. Para voltar a tela principal do modelo 
Rachel e fazer novas simulações ou sair do programa 
o usuário deve clicar no botão Exit. Para fazer novas 
simulações com o mesmo composto o usuário pode 
clicar sucessivamente nos botões 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 usuário deve clicar sucessivamente nos 
botões File, New, Chem ical da janela Rachel e 
introduzir os dados correspondentes a este outro 
composto ou ler os dados em um outro arquivo de dados 
(Figura 1).

Após a solicitação feita pelo usuário, clicando 
no botão Show it, para que o modelo Rachel mostre 
os resultados dos cálculos, a janela será preenchida 
com os valores correspondentes e tomará a aparência 
da Figura 5.

Para a superfície do solo e a camada mais 
profunda de 2 metros introduzida, o usuário pode desejar 
que o m odelo R achel m ostre  os g ráficos da 
temperatura do solo, do fator de retardo, do fator de 
atenuação, da taxa de degradação do composto no solo, 
do coeficiente de partição do composto entre o ar e a 
água do coeficiente de sorção do composto no solo, 
onde todos variam com a temperatura do solo. Também 
pode-se visualizar o gráfico de TSCFSojl em função 
do logaritmo do coeficiente de partição do composto 
entre o octanol e a água. O TSCFSoil descreve o

Figura 7 - Gráfico da temperatura do solo na superfície e na profundidade de 2m.

Figura 8 - Gráfico do fator de retardo na superfície e na profundidade de 2m do 
perfil do solo.
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X ylem a po ten tia l txanslocation

LogKow

Draw 3 E»t

Figura 9 - Gráfico àoTSCFSnil em função doL o g ( K iw ).

Temper ature degradation rate (whita et top; red at bottom layer)

0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1 000 

Time (days)

Draw Exit

Figura 10 - Gráfico do taxa de degradação na superfície e na profundidade de 2m 
do perfil do solo.

Teraperatur< adsorption coefficient fwhite at top; red at bottom laver) 
0,00153 j

0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1.000 

Time (days)

Draw Exit

Figura 11 - Gráfico do coeficiente de sorção da atrazina na superfície e na 
profundidade de 2m do perfil do solo.
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Atrazine

0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1 000 

Time (days)

0,00000016

0,00000316

0,00000266

£ 0,00000166 

0,00000116

0,00000066

constant(white at top; red atbottomlayeij

0,00000216

Figura 12 - Gráfico da constante de Henry na superfície e na profundidade de 2m do perfil 
do solo.

potencial de bioconcentração de compostos orgânicos 
não-iônicos na solução do xilema. As figuras que se 
seguem (Figura 6 até Figura 12) apresentam as telas 
com os gráficos produzidos pelo modelo Rachel, usando 
os dados dos arquivos Soil.txt e Atrazine.txt.

CONCLUSÕES

Foi apresentado o modelo Rachel (Risk Analysis 
fo r  Chemical). Rachel foi desenvolvido para calcular 
alguns índices indicadores do risco de contaminação 
ambiental de plantas, solo, água e água subterrânea 
por compostos orgânicos não-iônicos. Neste modelo a 
estim ativa da tem peratura do perfil do solo foi 
incorporada para calcular o fator de retardo, o fator de 
atenuação e a meia-vida do composto no solo. Esta 
incorporação faz do modelo Rachel um instrumento 
de trabalho útil para avaliar o risco de contaminação 
de solos, plantas e águas por compostos orgânicos não- 
iôn icos em itidos em  reg iões trop ica is  onde, 
freqüentemente, a temperatura do solo alcança, e 
permanece por maior período, valor não alcançado em 
regiões temperado. A volatilização de compostos 
orgânicos da superfície do solo e de plantas, todavia 
não foi suficientemente estudada em regiões tropicais. 
Os índices introduzidos e calculados pelo o modelo 
Rachel podem contribuir com o estudo deste problema 
sugerindo uma estimava da meia-vida do compostos 
por volatilização da superfície do solo e das plantas.

Os índ ices R C F  e TSCF  foram  d e te rm in ad o s, 
respectivamente, para plantas indicadoras de cevada 
e soja. No entanto, estes índices são freqüentemente 
u tilizad o s  na m odelagem  m atem ática  da 
b io co n cen tração  e translocação  de com posto s 
orgânicos em plantas (TRAPP & FARLANE, 1995). 
Não podemos e não devemos esquecer que vários dos 
índ ices ap re sen tad o s  neste trab a lh o  fo ram  
desenvolvidos para regiões temperadas, mesmo porque 
estes índices são apresentados pelo modelo Rachel 
como indicadores. Os exemplos e simulações dos 
cálculos dos índices apresentados neste documento 
ilustram a utilização do modelo Rachel e sugerem como 
o modelo Rachel pode ser usado para decidir, entre 
m uitos co m p o sto s , aqueles que devem  ser 
prioritariam ente monitorados quanto ao risco de 
contaminação ambiental.
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