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Introducao a Quimica Ambiental

Influéncia Humana sobre o Meio Ambiente
Espécies quimicas de interesse ambiental;
Classes de compostos de interesse;

Distribuicdo dessas espécies no Meio Ambiente
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Influéncia Humana
sobre o
Meio Ambiente



Percepcao da Influéncia Humana
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http.//www.nickelinthemachine.com/wordpress/wp-
content/uploads/smog-e.jpg

- * 1952: Grande Smog de Londres
» 1956: Clean Air Act (UK)
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Efeitos Diversos
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http://i.dailymail.co.uk/i/pix/2011/04/14/article-0-005C279C00000258-805_634x440.jpg
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espalhamento

dissolucao

Derrame de Petrdéleo

evaporacao

oxidacao

espalhamento

biodegradacao
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Bifenilas Policloradas (PCBs)

Bifenila policlorada

* Persistentes
* Distribuicao Global

» Bioacumulacao

The Grasshopper Effect
or global distillation

More volatile substances

Less volatile substances (\
Colder
Polar
Regions
Temperate

Regions

Hotter
Equatorial
Regions
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Bifenilas Policloradas (PCBs)

Bio-magnificagao

10 Partes por milhao®*

1 Parte por mllhao e

QFL 1601 — Quimica Ambiental |

Partes por bilhdo! [

&

Partes por trllhao IP‘)"‘?,{
w&iz’

12
Reinaldo C. Bazito



QFL 1601 — Quimica Ambiental |

13
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Espécies quimicas
de
interesse ambiental



Espécies quimicas no desodorante

‘ _‘..m.uuunUHU b”
G DAoL NG

‘PPG-14 BUTIL ER. PERFUM
| HIDRATADA, CROSPOLIMERO DE GELA
BHT, OCTENILSUCCINATO DE ALMIDON Y SODIO, M
PILE] CARBONATO ALFA-ISOMETILIONONA, S#
WRONEL NA,GERANIOL. IDF R

“MUMINIO, CICLOMETICONA, 'PPG-14 BUTIL ETE
DO’ CAPRILICO/CAPRICO, SILICA HIDRATAD;

QFL 1601 — Quimica Ambiental |

-1%A,BENZOATO DE ?omo BHT, OCTENILSUCCINATO'
* DEMAIZ HIDROGENADA, SILICE, PROPILEN CARBONAW{ Fh
BUTILFENIL METILPROPIONAL, CITRAL, CITR

 LNALOL. ADVERTENCIAS: INFLAMABLE. NO-Pii
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“butilfenil propional”
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Espécies quimicas no repelente

DEET (dietil toluamida) salicilato de benzila
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H3CMO
HO

CHg CH; H

hidroxicitronelal

PN

limoneno
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Espécies quimicas no creme dental

cl OH ] )
5 OCHs )
AN
Cl Cl :
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> tricllosano - - -n
I sorbitol Copolimero PVM/MA
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A poluigdo interior, por David Ewing Duncan

“Na verdade, sou um escritor empenhado em uma jornada de
autodescoberta quimica. No outono passado, fui submetido a exames
para detectar 320 substdncias quimicas que poderia ter ingerido
juntamente com alimentos e bebidas, com o ar que respiro e através de
produtos que entram em contato com a minha pele. Eles incluem
substéncias quimicas a que posso ter sido exposto décadas atrds, como o
DDT e as bifenilas policloradas (PCBs, polychlorinated biphenyls);
poluentes, como chumbo, mercurio e dioxinas; pesticidas mais recentes;
ingredientes de plastico, e os compostos quase milagrosos que nos
espreitam a vida moderna, como xampus cheirosos, panelas
antiaderentes e tecidos resistentes a dgua e ao fogo.”

National Geographic
Edicdo 79/ Outubro de 2006
http://viajeaqui.abril.com.br/materias/a-poluicao-interior
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0S EXAMES
REALIZADOS
PELO AUTOR

David Ewing Duncan
submeteu-se a uma bateria
de exames de sangue e
urina para detectar
resquicios de substancias
quimicas, metais e
poluentes acumulados
desde seu nascimento. Seu
perfil quimico nada deixa a
desejar a uma plantagao de
cereais no meio-oeste
americano em termos de
variedade de pesticidas —
de 28 testados, 16 estavam
em seu corpo. Também nao
convém atear fogo a ele,
pois seu sangue € rico em
BDE-47, retardante de fogo
que esta sendo retirado do
mercado. Sera que isso faz
de Duncan uma anomalia
numa época em que SOmMos
tao dependentes de
produtos quimicos? De
maneira nenhuma. Na
verdade, é possivel que nao
haja nada de extraordinario
em seu perfil. Seus dados
estao dentro dos niveis
médios dos americanos.

320

SUBSTANCIAS
QUIMICAS TESTADAS

165

PCBs 000000
209estaoas O OO OO O
000000

PBDEs

40 TESTADOS

PESTICIDAS

28 TESTADOS

DIOXINAS

17 TESTADAS

FTALATOS

7 TESTADOS

PFAs

13 TESTADOS

METAIS @ ®
[

4 TESTADOS

BISFENOIS OO

2 TESTADOS

SUBSTANCIAS
QUIMICAS ENCONTRADAS

97

DETECTADAS

25

DETECTADOS

16

DETECTADOS

10 |

DETECTADAS

T

DETECTADOS

DETECTADOS

DETECTADOS

DETECTADO

UMA DIETA TOXICA

BDE-47 (tetra)
Resultado: 249 ppb*
Média segundo os
CDC: n/d

EFEITOS NA SAUDE (PROVAVEIS)
«tiredide
«desenvolvimento
neuroldgico

Em processo de retirada

do mercado, o retardante
de fogo esta presente em
muitos produtos.

® Dieldrin
Resultado: 5,11 ppb
Média segundo os
CDC:n/d

EFEITOS NA SAUDE
«sistema neurologico
«rins

Pesticida antes usado

contra cupim e outros

insetos, ainda é comum.

® p.p-DDE
Resultado: 256 pph
Média segundo os
CDC: 295 ppb
EFEITOS NA SAUDE (PROVAVEIS)
«sistema reprodutor
-figado
Subproduto do DDT que
se acumula no corpo,
com efeitos similares aos
do pesticida, proibido.

mMeP
Resultado: 34,8 ppb
Média segundo os
CDC:1,15 ppb
EFEITOS NA SAUDE (PROVAVEIS)
«sistema reprodutor
Faz parte de um grupo de
substéncias, os ftalatos,
usadas em plasticos.

® Mercirio
Primeiro exame: 5 mg/l
Segundo exame: 12mg/l
Limite de envenenamento
segundo os CDC: 10 mg/t
EFEITOS NA SAUDE
«sistema neuroldgico
«sistema reprodutor
0 nivel desse metal em
Duncan dobrou depois
de ele comer linguado-
gigante e peixe-espada.

* PARTES POR BILHAO

A poluigdo interior,
David Ewing Duncan
National Geographic

Edicdo 79/ Outubro de 2006, p. 106

Reinaldo C. Bazito



Qb Compostos do Ciclo do Carbono no meio ambiente

# > Currentissue > vol. 110 no.42 > Stephen J. Trumble, 16922-16926, doi: 10.1073/pnas.1311418110

CrossMark
|~ click for updates

Blue whale earplug reveals lifetime contaminant exposure
and hormone profiles

b d
Stephen J. Trumblea, Eleanor M. Robinson , Michelle Berman-KowaIewskic, Charles W. Potter , and

be1
Sascha Usenko ' '

Author Affiliations =

Edited by George M. Woodwell, retired, Woods Hole, MA, and approved August 13, 2013 (received for review June 27, 2013)
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Blue whale earplug reveals lifetime contaminant exposure and hormone profiles
Stephen J. Trumble, Eleanor M. Robinson, Michelle Berman-Kowalewski, Charles W. Potter, and Sascha Usenko
PNAS 2013: 110 (42), p.16922-16926; d0i:10.1073/pnas.1311418110

http://www.pnas.org/content/110/42/16922 full
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http://phenomena.nationalgeographic.com/2013/09/16/biography-of-a-blue-whale-told-through-ear-wax/

Reinaldo C. Bazito



Qb Compostos do Ciclo do Carbono no meio ambiente

Fig. 1.

lllustration of a blue whale
earplug.

(A) Schematic diagram showing
the location of the earplug
within the ear canal: (a) whale
skull, (b) tympanic bulla, (c)
pars flaccida/tympanic
membrane (“glove finger”), (d)
cerumen (earplug), (e) external
auditory meatus, (f) auditory
canal, (g) muscle tissue, (h)
blubber tissue, and (i)
epidermis.

(B) Extracted blue whale
earplug; total length 25.4 cm.
(C) Earplug longitudinal cross-
section.

(D) View (20x) of earplug cross-
section showing discrete
laminae.
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http://www.pnas.org/content/110/42/16922 full
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Compostos do Ciclo do Carbono no meio ambiente

g 0 B Fig. 2
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E]Ij Compostos do Ciclo do Carbono no meio ambiente
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Fig. 3.

Male blue whale blubber (left axis) and earplug (right
axis) contaminant profiles. Blubber was sampled
near muscle blubber interface and compared with
the lamina corresponding to 72—78 mo in the
earplug, which represents a midpoint in the

organism lifespan.

0 http://www.pnas.org/content/110/42/16922 .full
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Classes de
compostos organicos

de
interesse ambiental



QFL 1601 — Quimica Ambiental |

28

Hidrocarbonetos

alifaticos saturados

metano etano butano n-alcanos (impar) alcanos ramificados
decomposicao microbiana anaerébica cera epicuticular de plantas combustéo veicular

ciclicos e insaturados (inumeras fontes)

CH2=CH2 /
eteno (etileno)

plantas (atividade horrr_lonal em plantas) isopreno a-pineno mirceno
combustao de madeira, carvao, etc.

plantas

limoneno

Reinaldo C. Bazito



Hidrocarbonetos

derivados do benzeno

SO G Sd oo

benzeno tolueno 0, me p-xileno etil benzej estireno bifenila
= Y Q
= BTEX
B . .
e evaporacao de gasolina, combustao de diesel indeno tetralina
<
o
O
E
3 poliaromaticos (HPA)
|
—
o ‘ ‘
© ~
i
-
L
d
naftaleno antraceno fenantreno
‘ ‘ o
pireno benzo[a]pireno

combustao incompleta de compostos organicos (automéveis, cigarro, churrasco, torrada, etc.)
29
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Alcoois, fendis e éteres

CH;OH  CH,;CH,OH
metanol etanol HO etileno glicol OH
OH . I

intermediario quimico, solvente, intermediario quimico, solvente,
combustivel agente anticongelamento
fenol clorofenol (m ( =1-5)

intermediario quimico, biocidas

HO OH OH DBPC
2,6-di-t-butil-p-cresol

antioxidante
bisfenol A

intermediario quimico 4-nonilfenol
metabdlito de surfactantes nao idnicos

4-nonilfenol [Oj o 0 NN
SN0 ~

7 0 7< km @E j@

Clm o Cl,

éter etilico 1,4-dioxano MTBE epicloridrina ) o )
metil-t-butil éter  jntermediario quimico  dibenzo-p-dioxinas policloradas
) solventes aditivo para gasolina (175 representantes)
produtos secundarios da
CoH1g O(CHCH0),H (n =5-10) producéo de fendis clorados
degradacao microbioldgica AN O X \ T
em estacoes de tratamento l I /
de esgoto \ Y,
Bro Bry, 0]
CgH1g _©_ O(CH,CH0),H difenil éteres polibromados dibenzo-furanos policlorados

(135 representantes)
retardante de chama

+ intermediarios
persistentes
OH danosos ao

meio ambiente

OCH,CH,OH

Reinaldo C. Bazito
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Aldeidos, cetonas, ésteres e acidos

i I
H H H H
formaldeido acetaldeido acroleina
desinfetante solvente isobutiraldeido  intermediario quimico )
intermediario quimico intermediario quimico solvente benzaldeido
intermediario quimico . solvente
0 o produto secundario do intermediario quimico
O tratamento de agua
/”\ \/U\ 7 ol
@]
acetona 2-butanona Cl
0] c OH 0O
solventes /U\ | ol
intermediarios quimicos acetofenona —~0 o _ B
9] _ acido tricloroacético
acetato de etila .
herbicida
_Ri solvente produto de quebra
solvente de compostos clorados Cl
plastificante na atmosfera (R,S)-mecoprop
R, herbicida
0 ftalatos (R1, R2 = C1 a C10)
(0]
O 0 \)k
OH
conservante alimenticio OH
intermediario quimico cl cl
acido benzéico 2,4-D (acido 2,4-diclorofenoxiacético)

Reinaldo C. Bazito
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Compostos nitrogenados

NH,
. d
\ 1\ N R
| N NH |
e " A R [ e 2L
X,R R,

H;C R
anilina e anilinas substituidas ~ N,N'-dialquil/aril p-fenilenodiaminas trietilamina  sais quaternarios de aménio
intermediarios quimicos antioxidantes solvente, agente umectante, surfactantes
inibidor de corrosao
Cl propelente

)\ N

OH
N )\ N/ ” - azobenzeno
H trazi intermediario quimico
atrazina o) pesticida
NO,

2,4-dinitro-o-cresol

herbicida
Br >\ O

HN o~<
OsN N /_/ 1-nitropireno
\\N combustao
N02 \j
NO, OgN\ A~ NO;
Dispersive Blue 79 / N N
pigmento téxtil k )
N
|

/O NO,
O2N NOz TNT RDX
nitroglicerina

herbicida

explosivos

Reinaldo C. Bazito



Compostos sulfurados

Cl
PN S 2 S
H S
S 7NN n SH
etilmercaptana dimetilssulfeto sulfeto e polissulfetos
agente de odor solvente produto biogénico tiofenol NH;
intermediario quimico  produto biogénico ) lotenot

intermediario quimico Cl

clortiamida

o) herbicida
dimetildissulfeto TN

produto biogénico dimetilssulféxido (DMSO)  p-toluenossulfonato linear alquil benzenossulfonatos (LAS)

TU -
|5 solvente estabilizante R=Ci0-Ci3
5 surfactantes
Q -
S SOz
s @)
£ . R 0 i
S BN HoN S—NH
- 0—s—0 2 ;
0 >\
| 0 / N
= SO sulfatos de acidos graxos (FAS, R = C41-C47) N \
© 3 sulfadiazina —_
= 2-amino-naftaleno-4,8-dissulfonato surfactantes
_l ra
= Q componente de pigmento azo farmaco
S 0
>——NH

lsl, NH >/N

I /A

0 N

—
CO,H
sulfometuron
herbicida

4-4'-bis(2-sulfosteril)bifenila

33 agente branqueador fluorescente

Reinaldo C. Bazito



Compostos fosforados

HO (0] O OHO
N/ Il o)
Cl, P—O HO—P—C—P—OH Il O
cl 2 (l) (IDH CH (le _F;_O O—Iu—O trifenilfosfato
Cl N ? F | plastificante
i 0O retardante de chama
triclorfon HEDP sarin
inseticida agente complexante gas neurotoxico
= S(0)
£ oLl O/ S
= | / AN 0
£ 0 I/
< AN S—P—O0
s I
E N
C35 paration (paraoxon) disulfoton
I 2 inseticida, acaricida inseticida, acaricida
—
o
)
i
-l
L
(o]
(0]
q

N P..
HO | o
OH
Glifosato (“Round Up”)

34

Reinaldo C. Bazito



QFL 1601 — Quimica Ambiental |

35

Defensivos agricolas e saude

C&I’t&@ Maior OO@

Politica Economia Movimentos Sociais Cidades | Internacional Meio Ambiente Midia Cult
Editoriais Blog do Emir Primeiros Passos Colunistas Opinidao Féruns Especiais Principic

Meio Ambiente

Home > Meio Ambiente > Monsanto: 25 doengas que podem ser causadas pelo aqrotdxico glifosato
17/02/2015 - Copyleft

Monsanto: 25 doencgas que podem ser
causadas pelo agrotoxico glifosato

Cientistas descobriram que pessoas doentes tinham maiores niveis de glifosato em
seu corpo do que as pessoas sadias. Conheca os resultados destas pesquisas

I s mi] (wiweetar (7] 00 (841 s ARt
Alexis Baden-Mayer - Sin Permiso

http://cartamaior.com.br/?/Editoria/Meio-Ambiente/Monsanto-25-doencas-que-podem-ser-causadas-pelo-agrotoxico-
glifosato/3/32891
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Glifosato realmente causa tudo isso?

6) Cancer cerebral: em um estudo comparativo entre criancas sadias e criancas
com cancer cerebral, os pesquisadores detectaram que, se um dos pais estivera
exposto ao Roundup dois anos antes do nascimento da crianga, as possibilidades
de ela desenvolver cancer no cérebro dobravam.

18) Doenga de Lou Gehrig: a deficiéncia de sulfato no cérebro foi associada a
Esclerose Lateral Amiotrdfica. O glifosato altera a transmissao de sulfato do
aparelho digestivo ao figado, e poderia levar a uma deficiéncia de sulfato em
todos os tecidos, incluindo o cérebro.

19) Esclerose multipla: encontrou-se uma correlacdo entre uma incidéncia
aumentada de inflamacao de intestino e a Esclerose Multipla. O glifosato poderia
ser um fator causal. A hipotese é que a inflamacao intestinal induzida pelo
glifosato faz com que bactérias do aparelho digestivo se infiltrem no sistema
circulatério, ativando uma reacdao imune e, como consequéncia, uma desordem
autoimune, resultando na destruicao da bainha de mielina.

http://cartamaior.com.br/?/Editoria/Meio-Ambiente/Monsanto-25-doencas-que-podem-ser-causadas-pelo-agrotoxico-
glifosato/3/32891
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Compostos halogenados

CH3Cl CH3Br CH3| CH,CI, CICH,CH,CI  BrCH,CH,Br

cloroférmio bromoformio iodoférmio diclorometano 1,2-dicloroetano  1,2-dibromoetano
emisfsecri:ra:e :‘l:;l;ggicas algas solvente agentseog:met?;ﬁoque

combustio da vegetacio CH5CCl, CICH=CCl, Cl,C=CCl,

tratamento de agua

~ \ 1,1,1-tricloroetano 1,1,2-tricloroeteno tetracloroeteno
combustao veicular

Sn2 com CH;l (algas) lavagem a seco
Cl
Cln
>\ \ / cl cl
bifenilas cloradas (PCBs) terfenilas cloradas (PCTs) Cl cl
209 representantes 8149 representantes HCB
tintas para impressao
papel carbono Cl Cl
capacitores e tranformadores (ascarel)
lampadas fluorescentes, etc. pesticidas HCH Cl
ClCl CcI Cl
CCl3
| Cl
Cl G Cl ¢ Cl
DDT
Dieldrin
herbicidas Endrin
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Defensivos agricolas complexos e farmacos

oxadiazon : cipermetrina

= herbicida inseticida 0
©
k5 O
o
< N v
. s Z">07 DN
. H
E
8, aldicarb
I inseticida, acaricida e nematicida
3 HO
= 17-etinil estradiol 17a-acetoxi-progesterona
g horménio, anticoncepcional horménio
H H 0 Q
o) Nal | _S HO |
% s“ OH
O J—N N
0” ( | 0
penicilina V 5 OH I
antibiotico o levotiroxina
horménio
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Defensivos agricolas complexos e farmacos

N CH3 A TEMPO DEAS Gotis ! PP s |
O
N/ 0)\/
=0 FILTRD
. 0
Pyriproxyfen
Governo do RS suspende

larvicida Pyriproxyfen depois
de relatorio que associa
produto a microcefalia

ONG argentina indica que a ma-formacao
cerebral detectada em bebés que vivem em
areas onde o produto € utilizado "ndo ¢
coincidéncia”

REDAGAO EPOCA
13/02/2016 - 16h05 - Atualizado 16/02/2016 20h17

Microcefalia é causada por:

Pyriproxyfen?

y Popyfe http://epoca.globo.com/tempo/filtro/noticia/2016/02/governo-do-rs-
V‘E’C’”a-_ suspende-larvicida-pyriproxyfen-depois-de-estudo-que-associa-
Virus Zika? produto-microcefalia.html
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O que ocorre com 0s
compostos organicos
no meio ambiente?



E]b Processos quimicos, fisicos e biologicos no meio ambiente
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Composto organico

/

Estrutura inalterada:

Fendmenos de transporte
e/ou
particdo/mistura
(mesma fase ou entre fases)

\

Alteracao estrutural:

Reagdes quimicas,
fotoquimicas
ou bioldgicas
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Processos quimicos, fisicos e biologicos no meio ambiente

ATMOSPHERE

direct + indirect

hotolysis
air — water wet + dry i

input of i by exchange deposition 7 export of /
rivers, sewage effluents, etc. of i of i by outflow
——\ 1A Y P ppn

groundwater \ *I i = products
Inflltfatlon/ +— .'. : A s t' o
exfiltration  =——9=3 | —= products L e < o;f ,'°n<-—- §
carrying i p % chem.+biol. transform. —2 0 o
- + S &8
b g o
% and horizontal of particles with 28
© % mixing of i anz?c!\ed’: g <
3% §~'.‘ l > %y 0@ s
5 S VO, SRR eSS E TR R L
- - [ —— products, w4y & sediment - water
— chem.+biol. transform. Sk exchange of i
....................................................... (diffusion,
bioturbation,
WATER sedimentation resuspension)

It

SEDIMENTS
* burial of i

Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 22 ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003
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Processos quimicos, fisicos e biologicos no meio ambiente

1980

1970

1960

1950

1940

DDT production in the
United States

Accumulation rate in the sediments
of Lake Ontario
(data from 2 different sediment cores)

-

I ] 1 |

\cl £DDT (DDT+DDE+DDD)

20

40 60 80
103 t

20 40 60 80
ug-m2 year !

Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 22 ed., Wiley, Hoboken, NJ,

1980

1970

1960

1950

1940

EUA, 2003
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E]Ij Processos quimicos, fisicos e biologicos no meio ambiente
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1980

1970

1960

1950

1940

PCB sales in the United States

Accumulation rate in the sediments
of Lake Ontario
(data from 2 different sediment cores)

I

| i | I | | |
10 20 30 100 200 300 400
103 1 ug-m-2 year

1980

1970

1960

1950

1940

Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 22 ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003



E]b Qual o destino de uma espécie no meio ambiente?

1) Permanecer intacto no local atual

2) Ser levado para outros locais/compartimentos por processos de
particdo/transporte:

a) Para outras fases (ar, agua, solo) por volatilizacao, dissolucao,
adsorcao, ou precipitacao;

b) Na mesma fase, por gravidade, difusdao ou adveccao;

c) Em seres vivos, por bioacumulacao.

QFL 1601 — Quimica Ambiental |

3) Transformar-se em outras espécies quimicas por processos quimicos

ou bioldgicos naturais:
a) “Intemperismo” — série de processos quimicos nao bioldgicos

(redox, acido-base, hidratacao, hidrolise, complexacao,
fotdlise, etc);
b) Biodegradacao — processos bioldgicos

45
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E]b Avaliacao do comportamento ambiental de espécies

Reconhecer:

processos importantes numa dada situacao;

Como a estrutura quimica afeta esses processos;

Fatores inerentes ao composto;

Fatores inerentes ao sistema

QFL 1601 — Quimica Ambiental |
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E]b Avaliacao do comportamento ambiental de espécies

Composto organico Sistema ambiental
\ 4 \ 4
Determinagao das propriedades Caracterizagao dos processos importantes
- e reatividade relevantes do composto (transporte, particao, fluxos interfronteiras, etc)
£ e propriedades relevantes (temperatura, pH,
2 composicao da dgua, constituintes do solo, etc)
£
£ Questoes g
=}
o Modelo conceitual para o composto
[ a —> . P . P
- no sistema ambiental
3 Responder
—
= - " Entrada de
< Modelo matematico [€———— dados

Descrigao quantitativa

do destino da espécie
no sistema ambiental

47
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E]Ij Avaliacao do comportamento ambiental de espécies

* (Quais sao as propriedades relevantes de um composto organico?
 Como a estrutura influencia tais propriedades ?

* Como quantificar/estimar essas propriedades ?

QFL 1601 — Quimica Ambiental |
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Propriedades importantes de uma espécie

Estado Fisico

Solubilidade — em agua e solventes organicos

Volatilidade

Densidade

Reatividade Quimica (“grupos funcionais”, redox, acido base, etc)
Biodegradabilidade

Propriedades de “Particao” (tendéncia de adsorcao a sdlidos, particio em
liquidos, etc)




Propriedades importantes de uma espécie

0 1.0
0.2 0.8
0.4 0.6
0.6 0.4
0.8 0.2
5 1.00 010y
G ©
502 08 i
o
w ©
o S 04r 06 &
= o 0.6 04 £
O = 5
o o
= S 0.8 0.2 3
< B g
o 5100 010 %
= N 0.8 v maximum concentration
5 ' ' determined by the solubility
< 0.4 o6 |----- . product of the . RERhht
| . .
- 0.6 0.4 . . corresponding salts A ‘
= v
o 0.8 0.2
T 1.0 0
g ' 12
B
i
QD
™
o
sat sat
log C; log C$;
(a) (b)
L L L L L L L L L
pH

Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 22 ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003
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E]Ij Propriedades importantes de um sistema ambiental

Dependem do sistema especifico: ar, corpos de agua ou solo!

Atmosfera, por exemplo: 20
= Thermoshere
5 110
7|+ Concentragdo/pressdo dos gases; .
€
: 90\ Mesopause: - -~ ------ommm s 0.0001
= * Tipo de espécies presentes; £ w0 0001
CD)' ® N, 0 .
E 2 V2
' .~ . . 270 Mesophere 0;", NO°,
=} * Radiagao presente (intensidade e < 00
< : £ 60 '
o comprimento de onda); g _|--statopause
g 5 50
§ 0.1
< 40
* Transporte, Stratosphere
- (NH,),80, ¥
« Temperatura. ? " }o
of N N,, 0,, H,0,
Troposphere Ar, CO,
0 . - . 100
200 250 300

Temperature in Kelvins
il
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E]Ij Propriedades importantes de um sistema ambiental

Corpos de agua:
* Temperatura

* Qualidade (composicdao quimica, pH, potencial redox, alcalinidade,
dureza, turbidez, oxigénio dissolvido, BOD, coliformes fecais)

* Velocidade e padrao de fluxo

* Presenca de sdlidos ou outras fases liquidas

QFL 1601 — Quimica Ambiental |
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Corpos de agua:

Table 1.7. Global Distribution of Water

Propriedades importantes de um sistema ambiental

Volume (km?) %
Oceans 1.37x10° 97.3
Ice caps, glaciers 3.0x 107 2.1
Lakes 1.2x 105 8x 1073
Rivers 1.2x10% 8x10™*
Ground water 8.3x 10° 0.6
Soil moisture 2.5%x10* 1.8x 1073
Atmosphere 1.3x10% 9x107*
1.41x10° 100.0
©
€ Table 1.8. Principal lonic Constituents of Sea Water
()
‘a Concentration
e lon (g/kg) Molarity
= cr- 19.4 0.55
g e 19:8 047 Table 1.9. Mean Inorganic Composition of the World’s Rivers
£ S0.* 2.7 0.03 i
C35 Mg?2* 1.3 0.05 mg/L M meq/L
| Ca?+ 0.4 0.01 Ao
= K 0.4 88;2 HCO,~ 55.9 9.2x 107 0.92
o HCO;4 0.14 : 80,2 10.6 1.1x107% 0.22
O Br 0.07 0.001 :
— - 4% 10-4 cI- 8.1 2.3x10" 0.23
— BO, 0.024 % NO.~ 0.84 1.4x1075 0.01
o} CO4%- 0.012 2% 107 3 : 4x 001
Sr2+ 0.0088 1x107* 1.38
F- 0.0013 7x107° .
AR+ 0.0011 4% 105 Cations
NO,™ 0.0012 2x10°8 Ca®* 15.0 3.8x 107 0.76
3 :
Li* 0.00014 2% 1075 Mg?* 3.9 1.6x 107 0.32
PO, 0.0014 1.5%x10°° Na* 6.9 3.0x10™ 0.30
K* 2.1 54x10°° 0.05
Fed+ 0.41 7.3x 1078 0.02
1.45
Neutral
Si0, 13.1 22%x10™

Reaction Mechanisms in Environmental Organic Chemistry, Larson, Weber, 12 ed., Lewis Pub., Boca Raton, FL, EUA, 1994
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E]Ij Propriedades importantes de um sistema ambiental

Corpos de agua:

() . -, . y g
= Material Haomico Aquatico
<C
g 1. Maior concentragao de hidrogénio e
5 o o nitrogénio,
@f Epitacio Pessoa/AE. Rio Tiéte, Pirapora do Bom Jesus - SP , Yy
, 2. Menor numero de estruturas aromaticas e
= muito conjugadas,
E 3. Maior quantidade de carboidratos,
ol proteinas e moléculas pigmentas
subterrdnea lagos e rios oceanos poluida inalteradas.
0 (minas)
6,0-8,4
pH 6-8 (80%) 8,2 12,3 (lagos
eutrofizados)

DOC 0,7 mg/L 5-6 mg/L 1 mg/L 300 mg/L

Carbono Organico Dissolvido (DOC): determinado como C por analise elementar (TOC).

Reinaldo C. Bazito



Propriedades importantes de um sistema ambiental

Corpos de agua: 1
water I H
H H H H . (a)
O°H 0 yeg oo ke o Lo oM °H o"H Ho
H H H H < H H
H o H H oK H oo 0o H H
HeO © H-0 M H o H H-0 °
H H W " H
O-H -0 o L%y O=H 'io "o .0,
H H H H H " w WO
HoHO o M kY O=H
O+H o H=0 '10 H ® O-H H ’\o
H H H H WwooH H
UL L w B Mo O Heg
:OH ° LMy H° H=0 ko 1O HoHy
A Ho H MMy H noon, H=0
H-0 won o ° H
H H
dissolved organic molecules settling with particles for
colliding with air-water interface sorbed organic molecules

and volatilizing

QFL 1601 — Quimica Ambiental |

dissolved organic molecules are more accessible to light, to other dissoived
chemicals, and to microorganisms than sorbed molecules

Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 22 ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003
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E]Ij Propriedades importantes de um sistema ambiental

Solos:

« Composicao mineral

« Quantidade de matéria organica

« Capacidade de sorcao (coeficiente de sorgao)

« Mobilidade de sdlidos

 Porosidade

QFL 1601 — Quimica Ambiental |

« Distribuicao de tamanho de particulas
« Condutividade hidraulica

* Presenca de fluidos

56
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Propriedades importantes de um sistema ambiental

Solos: Perfil do Solo - Horizontes

O) Matéria organica: camada de restos de plantas relativamente ndo decompostas (0-5 cm).

A)  Solo superficial: camada de solo mineral com a maior acumula¢do de matéria organica e vida. Pode
sofrer eluviacdo, diminuindo as quantidades de ferro, argila, aluminio, compostos organicos e
outras substancias solUveis em agua (5-25 cm).

B) Subsolo: esta camada acumula as substancias que foram eluviadas (25-80 cm).

Q) Substratum: acumula as substancias mais sollveis que conseguiram passar por B (80-120 cm).

Horizons
o< 2

43"3 st gy?.

http://nesoil.com/images/haven2.jpg

http://www.wpclipart.com/geography/features/soil/Soil_
profile_horizons.png.html
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Propriedades importantes de um sistema ambiental

Solos: Matéria humica
originaria da decomposic¢ao de lignina

acido fulvico. séluvel em qualquer pH
acido humico. séluvel somente em pH > 2

humina. insoltvel em agua

degradacao da matéria humica

matéria . acido acido moléculas
— huminag —,, . — _, . ——>
vegetal hdmico fulvico menores

formacao da matéria humica

matéria Moléculas acido acido
—_— > >

—> . , . — humina
vegetal menores fulvico himico
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E]Ij Propriedades importantes de um sistema ambiental

Solos:

Material humico do solo

CN

~/a
(HaC)o-4—\ ——(OCHa)y3

= (HClo-o—3—

©

c

]

'_S ~ (CHaloz

< 5

.g OH C=N

§ o /CHQOH

=) v

Clj i o OHO/\(/\_\/(CHS)O‘S

—

o

et .

i e 0 Material himico da dgua do mar
g OI\Q/ e >—\ g

Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 22 ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003
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Propriedades importantes de um sistema ambiental

Material humico:

Table 1.15. Distribution of Oxygen Functional Groups in Humic Materials

Group meqg/g % of Total O (range)
~COOH 5.1 13.6-65.0
Phenolic ~-OH 36 9.1-38.0
Aliphatic ~OH 3.0 0.9-16.4
C=0 3.2 4.1-28.7
~OCH; 0.5 1.0-9.4

Sou; Mean of 7-11 determinations reported by Schaitzer and Khan (1972).

ré

Acido humico

OH OH OH d
CH,0” ; :O/Qio‘ ; Figure 1.27. Gjessing's (1876) “eclectic’” concent of humic material. Reprinted by
OH OH OH

permission of Lewis Publishers.

Figure 1.23. Flaig's model for humic acid structure. From Swain (1963), Reprinted by
permission of Pergamon Press.

SOt
g SOTD Y

0
?OH s . HO/C OH-numv...,,,ofc C\OH'""""O¢C C\O:H
h—o Acido oo G
0 0 o§ 0 H C—OH o .
OH

falvico 1 I
=7 ? 4 HO_ % o OH0_ _oH
CH—(—H  CHC i c* iu i @
s E/\/@OH HO” OHT--......,..O& ~oH
oy O‘"u“
, sy HO, c LOHu, o o o
0,0-Cs @ H C. OH H H
Figure 1.26. Leenheer's “average structural model” for freshwater fulvic acid 0™ %o Ho® O

Reprinted from R, C. Averell et al., "Humic Substances in the Suwanee F 1.24. Schn and Kahn's (1572) model for fulvic acid structure. Regrint
River, Georgia: Interactions, Properties, and Proposed Structures,” U.S. igure 1.24. zer s (1972) model for fulvic acid structure. Reprinted by

Geological Survey repon #87-557, permission of Marcet Dekker, Inc.

Reaction Mechanisms in Environmental Organic Chemistry, Larson, Weber, 12 ed., Lewis Pub., Boca Raton, FL, EUA, 1994
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Propriedades importantes de um sistema ambiental

‘. SOLUTION
. ~ reactive
SOIOS- : surface groups PHASE

o}

v
< N
NH,
o

ionizable NH, ,/7 acid-base

surface groups equilibrium
in solution
=
o+
c
9
'g natural organic
matter
< sorption | | desorption
©
g
£
=]
(o
I reactive moiety of
= sorbate covalently
o
= bonds to surface group
-l
L
(o]
charged sorbate
electrostatically
attracted to oppositely
charged surface sites
neutral sorbate
escapes water
into natural
organic matter
o Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 22 ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003
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E]Ij Propriedades importantes de um sistema ambiental

Solos:
Interacdo de espécies com material humico

Cl

¢ *
O
V4
= wh —c” > |wi—
= \ ®
€ 0© oe -NH
g material himico H2N
& ion-ion
< atrazma
S
E
>
g
|
i
o
©
i
-
L
g
MH —C\ + I:> MH —C\
a2+, O
0© 0©---Ca*"---~0,C o)

material humico
ponte com ion metalico

acido 2,4-diclorofenoxi-acético
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E]Ij Propriedades importantes de um sistema ambiental

Solos: Interacdo de espécies com material humico
MH Q © + H—C—CCl,
r:u material himico (l) ©
5
o]
g DDT %
-Q
=}
S
I ’¢’ . C/CC|3
S
CH,
| ——OH CHa
—OH H—N | dipolo induzido-dipolo induzido
MHE=0 + _| |::> MH [ O H N
OH | - OH---0=C
material humico ) (I)

ligacdo de hidrogénio

Q0 Q0

carbaril
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E]Ij Propriedades importantes de um sistema ambiental

Solos: Interacdo de material humico com minerais

(;@ material himico
Ho

QFL 1601 — Quimica Ambiental |

E Moa c=0
' \ / O—H
M O O/M_O /
---H
] W
I
argila
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Exercicios

Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 22 ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003 — Capitulo 2

Q2.9

What are the major sources of the BTEX compounds in the environment? Why are
these compounds considered to be a problem?

Q2.10

What are the major sources of PAHs in the environment? What are the major prob-
lems connected with this class of compounds?

Q2.11

Why do so many high-volume production chemicals contain several halogen atoms?
Why are polyhalogenated hydrocarbons rather persistent in the environment?

Q2.12

QFL 1601 — Quimica Ambiental |

Give at least five examples of polyhalogenated hydrocarbons and explain what kind
of environmental problems they cause.

Q217

For which major purpose(s) are sulfonic acid groups introduced into man-made or-
ganic chemicals?

Q2.18

What are the characteristics and the major uses of surfactants? Give some examples
65 of important commercially available surfactants.
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Exercicios

Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 22 ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003 — Capitulo 2

Q2.20

What are the most common phosphorus-containing functional groups encountered
in environmentally relevant compounds? What are the major uses of such com-

pounds?
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