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Introducao
O aumento populacional fez com que os recursos
naturais fossem mais consumidos contribuindo no

processo de degradacdo ambiental. Dentre as
principais fontes causadoras dos problemas
ambientais pode-se  destacar a  poluigao
atmosférica, proveniente da utilizagdo de

combustiveis fésseis por fontes fixas (ex. industrias)
e por fontes moveis (ex. veiculos automotores).
Devido ao problema da poluicdo atmosférica além
da dependéncia dos derivados do petréleo, o uso
dos biocombustiveis (ex. etanol, biodiesel) surgiu
como uma possibilidade de substituicdo desses por
ser uma fonte de energia renovavel, produzido a
partir de matéria orgéanica.

Os poluentes atmosféricos podem ser classificados
como poluentes primarios ou secundarios sendo
que os poluentes primarios sdo emitidos
diretamente para a atmosfera, como no caso dos
gases oriundo dos motores veiculares (mondxido de
carbono, fuligem, 6xidos de nitrogénio - NO,, 6xidos
de enxofre, hidrocarbonetos, aldeidos e outros), e
os poluentes secundarios resultantes de reagdes
quimicas entre o0s poluentes primarios com
substancias presentes na camada baixa da
atmosfera e fragdes da radiagdo solar, como por
exemplo, na decomposi¢cao de 6xidos de nitrogénio
pela radiagdo ultravioleta oriunda do sol na
formagdo de ozbnio e nitratos de peroxiacetila
(ARBEX et al, 2012; MMA, 2016).

Segundo Drumm (2014) a formagado de poluentes
secundarios, tais como o ozbnio, necessita de certo
tempo e ocorre a medida que as massas de ar se
deslocam e é normal que concentragbes elevadas
destes poluentes atinjam areas mais afastadas das
fontes de emissao que os poluentes primarios.
Atualmente existe uma grande discussédo na
literatura sobre a contribuigdo dos biocombustiveis
para a formagdo desses poluentes secundarios
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(ozbnio, formaldeido, acetaldeido e acroleina).
Esses oxidantes fotoquimicos sdo a mistura dos
poluentes secundarios formados pelas reagbes
entre o0s Oxidos de nitrogénio e compostos
organicos volateis (COV), na presenca de luz solar,
sendo estes ultimos liberados na queima incompleta
e evaporagcdo de combustiveis e solventes. O
principal produto desta reagcédo é o ozdnio, por isso
mesmo utilizado como pardmetro indicador da
presenga de oxidantes fotoquimicos na atmosfera
(CETESB, 2016). O formaldeido € um carcinogénico
conhecido, ao passo que o acetaldeido ¢é
considerado como um “provavel” carcinogénico
(SILVA et al, 2014 apud CETESB, 2014).

A previsado da formagéo dos poluentes secundarios
pode ser realizada através de ensaios
experimentais elou utilizando modelos
computacionais. A previsdo experimental da
formagao de poluentes secundarios, utilizando
camaras reacionais, muitas das vezes nao é capaz
de estabelecer parametros reais das condigbes
meteoroldgicas, e perfil de poluentes primarios
iniciais que irdo contribuir para a formagédo dos
poluentes secundarios. Devido a complexidade
cinética das reagbdes quimicas na atmosfera
acontecer em grande velocidade e depender de
diversos fatores meteorolégicos, das fungbes das
concentragcdes dos demais poluentes, do transporte,
da taxa de fotdlise, da altura e da estabilidade na
Camada Limite Planetaria (CLP), os estudos
referentes a formagédo de poluentes secundarios
utiizam modelagem fotoquimica pois permite
simular o seu processo de formagdo utilizando
diferentes parametros (BALBINO, 2008).

Assim, o objetivo deste trabalho foi identificar o
modelo computacional mais aplicado na avaliagao
da formagdo de poluentes secundarios (ozbnio,
formaldeido, acetaldeido e acroleina) na atmosfera
e determinar melhor modulo cinético de reagdes
para rodar em tal modelo.
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Métodos e Resultados Parciais

Para o desenvolvimento deste trabalho, foi realizada
uma pesquisa intensa na literatura, utilizando banco
de dados que possuem revistas indexadas de alto
impacto (ScienceDirect, Scopus, Web of Science),
visando identificar o modelo computacional que
podem ser aplicados para a avaliacdo da formacgao
de poluentes secundarios na atmosfera e o modulo
cinético que melhor representa tais formacoes.

Para realizar a modelagem é necessario um maodulo
atmosférico de trajetérias e um moédulo das reagdes
quimicas. Através das pesquisas realizadas foi
possivel observar que o médulo de trajetéria mais
utilizado é o OZIPR (Ozone Isopleth Plotting
Package for Research) em conjunto com um maédulo
cinético, com os mecanismos quimicos. O OZIPR é
um modelo “em caixa” unidirecional para previsdo
de cenarios de poluicdo urbana onde requer dados
de entrada (concentragdo inicial dos poluentes,
emissbes primarias, parametros meteoroldgicos)
para que possa ser implementado, permitindo o uso
de diversos modelos quimicos de diferentes niveis
de complexidade além de muitas configuragbes de
simulagbes para compostos organicos volateis
(COV) e oxidos de nitrogénio (NOx) tendo a
possibilidade de apresentagcdo de resultados em
graficos de isopletas (ALVIN, 2013). Assim, o
OZIPR é o modelo computacional recomendado
quando o numero de dados experimentais
disponiveis é relativamente reduzido (ARBILLA e
OLIVEIRA, 1999).

Os mecanismos quimicos englobam as reagdes
quimicas e fotoquimicas e s&do necessarios para
rodar o modelo OZIPR. Dentre os médulos cinéticos
podem ser destacados: o SAPRC (Statewide Air
Pollution Research Center), o RADM (Regional Acid
Deposition Model), o CBIV (Carbon Bond 1V), o
MCM (Master Chemical Mechanism), o EMEP (Co-
operative Programme for monitoring and Evalution
of the Long-Range Transmission of Air Pollutants in
Europe), ReLACS (Regional Lumped Atmospheric
Chemical Sheme) e o LCC (Lurmann, Carter and
Coyner). Tais mecanismos diferem um do outro pelo
namero de reagdes quimicas existentes neles.
Estas reagbes s&o constantemente atualizadas
dependendo do estudo em que sera aplicado e
alguns deles permitem modificacdo, inclusdo ou
remogao das equacgoes.

Assim, dentre as possibilidades de mecanismos
quimicos, o mecanismo SAPRC é o que se destaca
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para ser utilizado como maédulo cinético do modelo
OZIPR. O SAPRC possui uma boa integragcao
computacional com o OZIP e é bem desenvolvido o
modulo de simulagdo de percursores do 0zbnio
(COV e NO,) obtendo um numero de reacgbes
bastante expressivo além de permitir a insergao de
novas equagbes quimicas, Vviabilizando ao
mecanismo uma melhor forma de se adequar a
condicdo  do estudo, garantindo melhor
assertividade.

Conclusoes

Este artigo apresentou resumidamente um dos
problemas encontrados em relagdo a poluigdo
atmosférica que ¢é a formagdo de poluentes
secundarios (ozénio, formaldeido, acetaldeido e
acroleina). O estudo da formagao destes poluentes
pode ser realizado utilizando modelos
computacionais, que representam de uma forma
mais real sua formacdo. O modelo OZIPR em
conjunto com o mecanismo quimico SAPRC, de
acordo com as descrigdes encontradas na literatura,
€ 0 mais adequado para o estudo da formacao de
poluentes secundarios. O resultado de estudos que
prevejam a formagdo de poluentes secundarios
promove perspectivas futuras para apoiar o
estabelecimento de estratégias de controle
ambiental.
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