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Introdução 

Os efluentes industriais liberados no meio ambiente podem conter, além de 
microrganismos e metais pesados, compostos orgânicos provenientes de diversas fontes. 
Muitas dessas substâncias orgânicas podem se acumular nos compartimentos ambientais e são 
tóxicas mesmo em baixas concentrações.  

Os modelos matemáticos podem contribuir para prever o destino e a preferência 
ambiental de substâncias químicas bem como sugerir quais poluentes em quais 
compartimentos devem ser sistematicamente monitorados. 

O modelo de multimeios CEMC Nível I [1] supõe que as fugacidades de uma substância 
são iguais e constantes em todos os compartimentos e permite o cálculo da distribuição do 
composto entre os compartimentos por meio de um sistema linear de equações algébricas. A 
fugacidade descreve a tendência de escape de uma substância de um compartimento, meio ou 
fase. Esse modelo é recomendado pela Organização para a Cooperação e Desenvolvimento 
Econômico (OECD) aos países membros como uma das estratégias de análise da exposição 
ambiental às substâncias químicas. 

Neste projeto, foi desenvolvido um banco de dados de compostos orgânicos encontrados 
efluentes industriais que são potencialmente poluentes do meio ambiente, tais como fenóis, 
BTEX, HPAs, PCBs, dioxinas e pesticidas. O banco contém, até o momento, 183 substâncias. 
Nem todas possuem seus dados completos, mas todas possuem os dados básicos para 
aplicação em diversos softwares de modelagem que descrevem o destino de compostos 
químicos no meio ambiente. 

Objetivos 
Criar um banco de dados contendo os dados essenciais para obter a distribuição 

ambiental de substâncias orgânicas encontradas efluentes industriais através de softwares 
computacionais que utilizam sistemas ambientais hipotéticos. Aplicar os indicadores 
principais que permitam identificar as características mais importantes do comportamento 
ambiental destes compostos identificando os compartimentos preferenciais da biosfera onde 
serão acumulados no estado de equilíbrio. 

Metodologia 
O projeto inicialmente destinou-se à confecção de uma tabela contendo os dados 

necessários para a utilização do modelo CEMC Nível I. Para isto, pesquisaram-se as seguintes 
propriedades de cada composto químico selecionado para estudo: 

 
− Nome completo utilizado pela IUPAC; 
− Número no CAS (Chemical Abstracts Service), registro único de controle universal de 

substâncias químicas; 
− Massa molar (g/mol); 
− Solubilidade em água (mg/L); 



Departamento de Engenharia de Materiais 

− Pressão de vapor (Pa); 
− Ponto de fusão (oC); 
− Coeficiente de partição octanol-água (adimensional); 
− Constante da lei de Henry (Pa.m3/mol). 

 
Além destas, buscou-se classificar a substância em categorias de modo que fosse 

possível colocá-las em grupos de acordo com sua característica orgânica e funcional. As 
classes nomeadas foram: fenóis, BTEX (benzeno, tolueno, etilbenzeno e xileno), HPAs 
(hidrocarbonetos poliaromáticos), dioxinas e furanos, PCBs (bifenis policlorados), solventes 
clorados, éteres, alcoóis, cetonas, aminas, ácidos, outros compostos poliaromáticos, ésteres e 
pesticidas. Os compostos que não puderam ser encaixados em nenhuma destas classes 
receberam uma classificação genérica. 

Optou-se primeiramente por trabalhar com o modelo CEMC Nível I, o qual é relativo ao 
estado de equilíbrio e não admite entradas e saídas intermediárias, considerando somente o 
processo inicial de emissão da substância e o destino final em estado estacionário. A 
simulação de nível I é a mais simplificada de todas e coloca somente a existência de quatro 
compartimentos em seu sistema ambiental hipotético, cujo dimensionamento utilizado foi o 
padrão (default) disponibilizado pelo programa. A interface do modelo permite visualizar a 
dispersão em termos da quantidade (% em massa) e da concentração (mg/L) da substância em 
cada compartimento, fornecendo os valores em esquemas de desenho (Figura 1), gráficos 
(Figuras 2 e 3) e tabelas (Figura 4), tomando como exemplo o pireno (HPA).  

 

 
 

Figura 1. Interface esquemática do modelo CEMC Nível I. 
 

O programa calcula também vários coeficientes de partição da substância entre os meios 
ambientais a partir dos dados fornecidos (Figura 4). Esses coeficientes são utilizados 
diretamente para observação do potencial de acúmulo e preferências das substâncias por 
certos compartimentos. Dois dentre esses coeficientes são particularmente importantes: o 
coeficiente de sorção de carbono orgânico no solo ou sedimento (Koc, L/kg), utilizado para 
estimar a mobilidade do composto nesses meios, e o coeficiente de partição ar-água (Kaw, 
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adimensional), que indica a hidrofobicidade do composto e sua tendência a volatilizar. Esses 
coeficientes foram acrescentados ao banco de dados.    

 

  
 

Figura 2. Interface gráfica do modelo CEMC Nível I – gráfico de “pizza” da 
percentagem de pireno encontrada no ambiente hipotético padrão. 

 

 
 

Figura 3. Interface gráfica do modelo CEMC Nível I – gráfico de barras da 
concentração de pireno encontrada no ambiente hipotético padrão. 

 
A partir dos valores de Koc, calculou-se o log (Koc), que é o parâmetro normalmente 

empregado nas avaliações da distribuição ambiental do composto. Ele indica a afinidade do 
composto pela fase orgânica e, portanto, sua tendência de acúmulo em solos orgânicos e 
sedimentos de fundo de corpo hídrico. Os valores de Kaw serão úteis para cálculos da 
volatilidade do composto e seu acúmulo no ar. 
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O modelo Nível I forneceu informações para a confecção de gráficos que permitissem a 
visualização do destino final preferencial da substância no sistema ar, água, solo e sedimento 
considerado. Tais informações foram 
construídos gráficos de “pizza” dos compostos presentes 
substância foram feitos os gráficos
mostra o acúmulo da substância nos quatro compartimentos representando 
ambiente em equilíbrio. Tomando novamente o pireno para exemplo, os gráficos 
correspondentes são apresentados na Figura 5.

 

Figura 4. Coeficientes de partição
 

 

Figura 5. Distribuição ambiental em equilíbrio do pireno
 
A segunda etapa da construção do banco de dados 

“tempo de meia vida” dos compostos 
muito úteis em cálculos de diversos índices e também

Pireno
Quantidades (%) 
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forneceu informações para a confecção de gráficos que permitissem a 
visualização do destino final preferencial da substância no sistema ar, água, solo e sedimento 

nsiderado. Tais informações foram levadas ao aplicativo Excel, com o qual foram 
dos gráficos de “pizza” dos compostos presentes no banco de dados

gráficos de quantidades (% em massa) e concentrações
o acúmulo da substância nos quatro compartimentos representando sua distribuição

Tomando novamente o pireno para exemplo, os gráficos 
correspondentes são apresentados na Figura 5. 

 
ra 4. Coeficientes de partição do pireno calculados pelo modelo CEMC Nível I

 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figura 5. Distribuição ambiental em equilíbrio do pireno
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IV) do modelo CEMC. De fato, estes dados são os mais difíceis de serem encontrados na 
literatura e muitas vezes são arbitrados pelos próprios autores em publicações da área. As 
principais fontes para a sua obtenção foram sites da internet e a referência [1].  

Um último parâmetro foi adicionado ao banco de dados e avaliar o índice de toxicidade 
das substâncias. Coletaram-se dados do parâmetro LD50 o qual diz respeito à dose oral letal 
para metade de uma população de ratos (mg/kg). Quanto menor o LD50, mais tóxico é o 
composto. 

A terceira etapa do projeto consistiu do cálculo dos índices ambientais mais importantes 
concernindo os compartimentos objetos do estudo. Para isto, buscaram-se na literatura os 
índices referentes à: 

 
1 - Distribuição no ar 

Este índice é calculado diretamente a partir do valor de Kaw e é dado por: 
 

��� =
�

� �
 

 
onde: H é a constante da lei de Henry (Pa.m3/mol) para o composto; R é a constante dos gases 
(Pa.m3/mol.K) e T é a temperatura absoluta (K). 

Compostos com Kaw ≤ 4,0.10-6 não são voláteis e apresentam baixos percentuais de 
distribuição no ar. Compostos com 4,0.10-6 < Kaw < 4,0.10-4 têm a volatilização controlada 
por difusão gasosa e dependente da temperatura e da umidade, apresentando baixos 
percentuais de distribuição no ar. Compostos com Kaw ≥ 4,0.10-4 são provavelmente voláteis e 
podem apresentar altos percentuais de distribuição no ar [2]. 

 
2 - Potencial de lixiviação (Índice GUS ou de Gustafson) 

O potencial de lixiviação de um composto orgânico é freqüentemente estimado com o 
auxílio do índice de Gustafson [3] a partir da seguinte correlação: 

 
	
� = �4 − log�10� �����. log ���/�

� � 
 

onde: Koc é o coeficiente de sorção (m3/kg) e ��/�
�  é tempo de meia-vida da substância no solo 

(dias). O valor 103 na expressão do índice GUS é consequência da unidade de Koc no modelo 
Nível I ser L/kg. O coeficiente de sorção, em m3/kg 1, foi estimado pela relação:  
 

��� = 10�!,#��.$%&�'()�*�,!� 
 

onde: Kow é o coeficiente de partição octanol-água (adimensional). 
De acordo com o valor numérico do índice GUS, o composto é um potencial lixiviante 

(GUS ≥ 2,8), de lixiviação média (1,8 ≤ GUS ≤ 2,8), ou não lixiviante (GUS ≤ 1,8). 
 

3 - Fator de bioconcentração na biota aquática (BCF) 
O fator de bioconcentração em organismos aquáticos (BCF) foi estimado pela relação: 
 

+,- = 10�!,./.$%&�'()�*!,0� 
 
Apresenta-se a seguir uma amostra do banco de dados desenvolvido, contendo os 

índices ambientais calculados para algumas substâncias. 
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Composto Classe Koc 

(L/kg) 
Kaw Distribuição 

no ar 
BCF GUS Potencial de 

lixiviação 
fenol fenóis 11,8 2,13.10-5 Controlada 4,07 - - 

p-cresol fenóis 35,7 2,96.10-5 Controlada  0,88 Não lixiviante 
4-clorofenol fenóis 100,6 2,55.10-5 Controlada 9,43 2,72 Médio 

2,4-
diclorofenol 

fenóis 470,7 1,75.10-4 Controlada 20,72 1,81 Médio 

benzeno BTEX 55,30 0,225 Volátil 13,15 3,07 Lixiviante 
tolueno BTEX 220,1 0,267 Volátil 37,57 3,07 Lixiviante 

etilbenzeno BTEX 579,1 0,323 Volátil 78,34 2,29 Médio 
 

Resultados e discussão 
Houve dificuldade na obtenção dos tempos de meia vida devido à forte dependência 

destes parâmetros em relação aos diversos fatores considerados durante sua determinação 
experimental em laboratório. Por exemplo, o tempo de meia vida na água varia 
significativamente quando a água é considerada parada (lagos) ou em movimento (rios), doce 
ou salgada, com ou sem luminosidade, etc. Tempos de meia vida em solo e em sedimento 
dependem do tipo de solo/sedimento considerado. Com isto, classificar tempos de meia vida 
somente segundo o meio (ar, água, solo ou sedimento) não é suficiente para se ter certeza da 
compatibilidade de informações entre as condições consideradas nos experimentos que 
originaram o dado e suas condições de aplicação. O índice ambiental GUS e, 
consequentemente, o potencial de lixiviação só pôde ser calculado para os compostos que 
possuíam valores de tempos de meia vida. 

 A aplicação do modelo CEMC Nível I para os compostos tabelados permitiu estimar 
tendências de acumulação das substâncias orgânicas, as quais foram similares com respeito às 
classes. 

Os resultados de comparações entre 10 substâncias pertencentes a 5 classes para a 
distribuição no ar e potencial de lixiviação são apresentados nas Figuras 6 a 10. 

 
 

 
 

Figura 6. Tendências de acumulação do fenol e pentaclorofenol (fenóis) - escolha pela água 
ou solo, lixiviação varia de pequena a média, contribuição no ar pouco importante. 
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Figura 7. Tendências de acumulação do benzeno e tolueno (BTEX) - preferência nítida pelo 
ar, logo, são muito voláteis, na água seus potenciais de lixiviação são altos. 

 
 

 
  

Figura 8. Tendências de acumulação do fenantreno e antraceno (HPAs) - preferência pelo 
solo, logo não lixiviantes, podendo ser voláteis. 

 
 

  
 

Figura 9. Tendências de acumulação do dibenzofurano e dibenzo-p-dioxina (dioxinas e 
furanos) - escolha pelo solo, logo não lixiviantes, podem ser voláteis. 
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Figura 10. Tendências de acumulação do bifenil e PCB-209 - preferências pelo solo e ar, logo 
não lixiviantes e voláteis. 

 
Uma tabela de índices ambientais por classes de substâncias orgânicas também é 

apresentada.  
 

 Fenóis BTEX HPAs Dioxinas PCBs 
Preferência solo e água ar solo solo solo e ar 

Distribuição no ar baixa alta média a alta média a alta alta 
Lixiviação baixa a média alta baixa baixa baixa 

 
Na literatura consultada, o índice BCF normalmente não é acompanhado de nenhuma 

classificação de periculosidade, mas poder-se-ia criar uma e estabelecer o potencial de 
bioacumulação, por exemplo, “perigosa”, “média” e “não perigosa”. Isto não foi feito, pois, 
até o momento, não foi encontrada nenhuma referência para valores limites de BCF. 

Conclusões 
Foram determinados índices importantes para a avaliação do comportamento de 

poluentes orgânicos encontrados em efluentes industriais na biosfera. Concentrações e 
quantidades finais em equilíbrio no ar, água, solo, sedimento e organismos vivos foram 
estimadas, visando uma ampla caracterização da história do composto uma vez descartado no 
meio ambiente. As tendências de acumulação das substâncias foram similares com respeito às 
classes a que pertencem. 
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