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RESUMO

Propriedades fisico-quimicas de herbicidas e propriedades fisioldgicas de plantas foram
utilizadas para apresentar um modelo que simula a bioconcentracdo e calcula o fator de
bioconcentracdo de herbicidas em plantas. A modelagem supde que o herbicida na
solucao do solo é absorvido pela planta no processo de transpiracdo da solu¢édo do solo.
Utilizamos o modelo para estimar o fator de bioconcentracdo dos herbicidas 2,4-D,
acetochlor, ametryn, atrazine, clomazone, diuron, hexazinone, imazapyr, metribuzin,
pendimethalin, picloram, simazine, sulfentrazone, tebuthiuron e trifluralin em cana-de-
acucar. A modelagem sugere que existe uma correlacdo negativa entre o fator de
bioconcentracéo e o coeficiente de sor¢ao de herbicidas no carbono organico do solo.
Palavras-chave: Cana-de-acguUcar, Pesticida, Absor¢édo, Modelo.
ABSTRACT - Herbicide bioconcentration modeling for plants

Chemical properties of herbicides and plant physiological properties were used to
develop a model that simulates the plant herbicide uptake and bioconcentration factor of
herbicides in plants. The model considers that the herbicide uptake occurs with water
following the transpiration process. We have used the model to estimate the uptake of the
herbicides 2,4-D, acetochlor, ametryn, atrazine, clomazone, diuron, hexazinone, imazapyr,
metribuzin, pendimethalin, picloram, simazine, sulfentrazone, tebuthiuron and trifluralin in
sugar cane. The model of BCF has shown a negative correlation between the herbicide
bioconcentration factor in plant and herbicide sorption coefficient in soil organic carbon.
Keywords: Sugarcane, Pesticide, Uptake, Model.
INTRODUCAO
Modelos matematicos podem prever concentragdes e sugerir que substancias devem ser
monitoradas em plantas. Diversos modelos simulam a absor¢do de substancias por
plantas (Trapp & Matthies, 1995; Fujisawa et al., 2002; Trapp et al., 2003; Paraiba, 2006;
Trapp, 2007). Alguns foram elaborados para simular a absorgéo da substancia por folhas
(Trapp & Matthies, 1995), outros por raizes (Trapp et al., 2003; Paraiba, 2006) e outros
por folha e raizes (Fujisawa et al., 2002; Trapp, 2007). A bioconcentracdo de uma
substancia em um organismo de um meio € definida como o acumulo da substancia no
organismo em relacdo a concentracdo da substancia no meio. O fator de bioconcentracédo

(BCF) é um coeficiente de particdo estimado pelo quociente entre a concentragdo da
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substancia no organismo e a concentracdo da substancia no meio de um sistema em
estado de equilibrio quimico. O BCF pode ser usado para estimar a ingestdo diaria da
substancia por meio do consumo do organismo, permite estabelecer limites seguros da
substancia no meio e auxilia no estudo do destino ambiental da substancia. O objetivo
deste trabalho foi modelar a bioconcentracdo em plantas de herbicidas na solugéo do solo
e utilizar esse modelo para estimar o BCF de herbicidas em cana-de-agucar.

MATERIAL E METODOS

Na modelagem da bioconcentracéo foi suposto que a degradacao do herbicida no solo, o
metabolismo e a diluicdo do herbicida na planta sdo descritos por equacdes cinéticas de
primeira ordem e que a absorcdo do herbicida na solucdo do solo pela planta ocorre
através da transpiragdo da planta. Foi suposto também que o herbicida esta diluido na
solucao do solo em concentracdo disponivel para ser absorvido e transportado pelo fluxo
de transpiracdo para todos os compartimentos da planta. O fator de bioconcentracé&o foi
obtido pelo estado de equilibrio quimico estimado pelo limite no tempo do quociente entre
a concentracdo do herbicida na planta e a concentragdo do herbicida na solu¢do do solo.
O balanco total da massa do herbicida na planta foi calculado por:
M, xdC,

=QxTSCF_, xC,, — (kg +k5)xM, xC, — QK>< Ce , onde M, (kg ha') é a

d PW
biomassa total fresca das plantas, Q (L dia™ ha™) é a taxa de transpiracdo de agua pela

planta, TSCF__ é o fator de concentracdo do herbicida no fluxo de transpiracdo da

solo

solucéo do solo,C,, (mg L) é a concentracdo do herbicida na solugédo do solo, ke (dia™)
é a taxa de transformagéo do herbicida na planta, kg (dia™) é a taxa de crescimento da
planta, C, (mg kg') é a concentracdo do herbicida na planta e Kew (L kg') é o

coeficiente de particdo planta-agua do herbicida. O TSCF,_,, foi estimado a partir do

olo

coeficiente de particdo octanol-dgua do herbicida utilizando a equacdo de Burken &

~(logK,, —2,50)?
2,58

Schnoor (1998) dada por: TSCF =0,756x exp[ ], onde logK,, € o

logaritmo do coeficiente de particdo octanol-agua do herbicida e TSCF é o coeficiente da
concentracdo no fluxo de transpiragdo da solucdo nutriente sem interferentes do solo

(solugéo hidropobnica). O TSCF,,, foi calculado por: TSFC =&, onde k.. (L

0 14 Koefoep, /0
kg™) é o coeficiente de sorcdo do herbicida no carbono organico do solo, foe (O g éa
fracdo volumétrica de carbono orgénico do solo, pg (kg L) é a densidade total do solo e

0 (g g') é o contetido volumétrico de agua no solo. O valor do coeficiente de particdo



planta-agua K, foi estimado a partir do coeficiente de particgdo octanol-agua do

-0,266+0,632xL0gK oy )

herbicida, usando a expresséo de Trapp et al. (2001) dada por K., = 10"
Foi suposto que a concentracdo do herbicida na solu¢do do solo descreve uma equacéao
cinética de primeira ordem dada por: C, (t) =C,,(0)exp(-kt), onde C,,(0) (mg L"), onde
C, (mg LY e K (dia™®) sdo a concentracdo inicial do herbicida na solucdo do solo, a

concentracdo do herbicida na solugédo do solo e a taxa de degradacdo do herbicida no

solo, respectivamente. A equacado que descreve a concentracao do herbicida na planta é

dada por: CP (t) = M[exp(_kst) — exp(_Bt)] , onde A = Q X TSCFSO|0
(B-ks) M,
B = (kg +kg) +L. O fator de bioconcentracdo foi calculado para o estado de

p X Rpw
equilibrio do quociente entre a concentracdo do herbicida na planta e a concentracédo do
QxTSCF,,, xKpyy,
(Q+Kegs xKpy xMp)

') é o fator de bioconcentrag&o do herbicida na planta e k.. =ke +kg —ks (dia™) é a taxa

herbicida na solug&o do solo resultando em: BCF= , onde BCF (L kg

de dissipagcdo do herbicida no sistema solo-planta. Selecionamos os herbicidas 2,4-D,
acetochlor, ametryn, atrazine, clomazone, diuron, hexazinone, imazapyr, metribuzin,
pendimethalin, picloram, simazine, sulfentrazone, tebuthiuron e trifluralin para ilustrar a
estimativa do fator de bioconcentracdo destes herbicidas em um cultivo hipotético de
cana-de-acucar. O coeficiente de particdo octanol-agua, o coeficiente de sorcao e a meia-
vida em dias de cada um dos herbicidas estdo apresentados na Tabela 1. Os valores do
tempo de meia-vida e do coeficiente de sorcdo foram obtidos da compilacao realizada por
Hornsby et al. (1995) ou por Nicholls (1994). O tempo de meia-vida foi utilizado para

estimar o valor da taxa kg fazendo kg =0,693/meia—vida. Foi assumido um cultivo de

cana-de-actcar em um solo com 0,012 g g™ de carbono organico, 1,3 kg L™ de densidade
total e 0,28 g g de 4gua. A biomassa total fresca de plantas foi estimada em 80.000 kg
ha, com uma taxa de transpiracdo média de 32.000 L dia™ ha', com uma taxa de
crescimento médio de 0,05 dia’ e com uma taxa de metabolismo dos herbicidas nas
plantas de 0,0462 dia™, estimada a partir da média dos valores dos tempos de meia-vida
de compostos organicos em vegetacao apresentados em Cousins & Mackay (2001).
RESULTADOS E DISCUSSAO

Considerando os valores do BCF da Tabela 1, temos que os herbicidas 2,4-D,
hexazinone, atrazine e metribuzin sdo os herbicidas mais provaveis de serem

encontrados em cana-de-aguUcar seguidos por acetochlor, tebuthiuron e simazine. Pode-



se observar pela Figura 1, na qual é apresentado o grafico da regressao linear entre a
variavel independente logKoc € a variavel dependente logBCF, que existe uma correlacéo

negativa entre o BCF de herbicidas em cana-de-agucar e o K. do herbicida no solo. Os

herbicidas picloram, imazapyr, pendimethalin e trifluralin sdo os que tém os menores

valores de BCF. Esses ultimos herbicidas tém em comum logK,, <10 ou logK,, >5

(Tabela 1), acarretando baixos valores de Kpy € de TSCFso0 OU acarretando altos valores
de Koc e baixos valores de TSCFg0. Os herbicidas que conjuntamente tém os menores
Kpw, 0S menores Koc € 0s maiores TSCFsoo S&0 0S herbicidas com os maiores valores de
BCF, logo os que podem bioconcentrar em plantas. Caux et al. (1997), encontraram
residuos de tebuthiuron em plantas de cana-de-acucar cultivadas em solos tratados com
tebuthiuron.

Tabela 1. Caracteristicas fisico-quimicas e BCF de herbicidas em cana-de-acucar.

Herbicida logKow Meia-vida Koc Kpw TSFCsolo BCF

2.4-D 2,81 10@ 20@ 32 0,3445 3,5109
hexazinone 1,85 90@ 54 8 0,1601 0,4625
atrazine 2,61 60 100@ 24 0,1145 0,4526
metribuzin 1,7 40®@ 60@ 6 0,1358 0,3852
acetochlor 3,03 13® 261® 45 0,0436 0,3365
tebuthiuron 1,79 360@ 80@ 7 0,1139 0,3063
simazine 2,18 60@ 130@ 13 0,0881 0,3051
sulfentrazone 0,99 310" 23® 2 0,1369 0,2038
clomazone 2,5 24@ 300@ 21 0,0427 0,1968
ametryn 2,98 60@ 300@ 41 0,0390 0,1656
diuron 2,68 90@ 480@ 27 0,0269 0,1041
picloram 0,3 90@ 16@ 1 0,0612 0,0433
imazapyr 0,22 90@ 100@ 1 0,0153 0,0098
pendimethalin 5,18 90@ 5000® 1018 0,0002 0,0008
trifluralin 5,34 60@ 8000® 1285 0,0001 0,0003

®Hornsby et al. (1998); ®Nicholls (1994).

logBCF = 1,291 - 1,045logKoc, p < 0,01, n = 15, Coef. cor. =-0,76
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Figura 1. Gréfico da regresséo linear entre logKoc e logBCF de herbicidas em cana.
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