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RESUMO

Os agentes químicos de guerra são qualquer substância química que possa causar incapaci-
tação ou dano permanente em humanos e animais, e cujos uso e disseminação são proibidos
por meio da Organização para a Proibição de Armas Químicas. O objetivo do presente
trabalho é apresentar soluções para a área de Defesa Química, visa desenvolver novas
formulações de misturas simulantes de agentes químicos para treinamento com múltiplos
sistemas de detecção em campo, de modo a auxiliar as atividades de adestramento da
tropa nas áreas QBRN com isso propõe-se formulações de misturas com baixo nível de
toxicidade que mimetizam os resultados de detecção de agentes neurotóxicos das séries
G e V, e agentes vesicantes da série H nos equipamentos mais utilizados pelo Exército
Brasileiro.

Nesse sentido, a partir da literatura estudou-se as principais substâncias utilizadas como
simulantes e suas aplicabilidade e a partir da disponibilidade laboratorial dos compostos
foram realizados testes nos detectores Gas Detector Array e no papel colorimétrico, com
a finalidade de comparar os resultados com os obtidos pelas moléculas que se busca
simular. Para os testes produziu-se misturas preliminares para cada agente de modo a
obter resultados parciais e em seguida testou-se individualmente cada componentes. Foi
possível verificar quais substâncias testadas seriam mais adequadas para cada agente e
sugerir novas formulações otimizadas de misturas simulantes para cada série com apenas
dois componentes e com componentes de baixa toxicidade, com produção simplificada e
custo reduzido.

Por fim, para otimizar ainda mais as formulações apresentadas propõe-se estudos posteriores
com testes de diferentes concentrações de cada substâncias e ainda o uso de outro solventes
para aprimorar os resultados nos equipamentos de detecção, permitindo o desenvolvimento
de um potencial produto de defesa na área QBRN.

Palavras-chave: Defesa química. Agentes químicos de guerra. Simulantes para neurotóxi-
cos. Treinamento militar. Gas Detector Array. Papel Colorimétrico.



ABSTRACT

Chemical warfare agents are any chemical substances capable of causing incapacitation or
permanent harm to humans and animals, the use and dissemination of which are prohibited
by the Organization for the Prohibition of Chemical Weapons. The objective of this study
is to present solutions for the Chemical Defense field, aiming to develop new formulations
of simulant mixtures for chemical agents for training with multiple field detection systems,
in order to assist troop training activities in CBRN areas. As such, formulations with low
toxicity levels that mimic the detection results of neurotoxic agents from the G and V
series, as well as vesicant agents from the H series, in the most widely used equipment by
the Brazilian Army are proposed.

In this regard, the primary substances used as simulants and their applicability were
studied based on the available laboratory compounds, and tests were conducted on the Gas
Detector Array and colorimetric paper detectors to compare the results with those obtained
from the molecules being simulated. For the tests, preliminary mixtures were prepared for
each agent to obtain partial results, and individual components were subsequently tested.
It was possible to determine which tested substances would be more suitable for each agent
and suggest new optimized simulant mixture formulations for each series using only two
components and low-toxicity components, with simplified production and reduced costs.

Finally, to further optimize the presented formulations, it is proposed to conduct subsequent
studies with tests involving different concentrations of each substance and the use of other
solvents to improve results in detection equipment, thereby allowing for the development
of a potential defense product in the CBRN field.

Keywords: Chemical defense. Chemical warfare agents. Nerve agents surrogates. Military
training. Gas Detector Array. Colorimetric Paper.



LISTA DE ILUSTRAÇÕES

Figura 1 – Agentes neurotóxicos da série G . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 18
Figura 2 – Neurotóxicos utilizados no século XXI . . . . . . . . . . . . . . . . . . 18
Figura 3 – Agentes sufocantes . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 21
Figura 4 – Agentes vomitivos . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 22
Figura 5 – Agentes lacrimogênios . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 22
Figura 6 – Mecanismo simplificado da inibição da AChE por organofosforados . . 25
Figura 7 – Estrutura molecular da pralidoxima . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 25
Figura 8 – Funcionamento interno do GDA . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 30
Figura 9 – Mecanismo de funcionamento IMS . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 31
Figura 10 – Princípio de detecção da IMS . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 32
Figura 11 – Espectros de mobilidade iônica dos AQG . . . . . . . . . . . . . . . . . 33
Figura 12 – Esquema de um fotoionizador . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 34
Figura 13 – Legenda e resultado das cores em papel colorimétrico respectivamente . 35
Figura 14 – Estados de oxidação do Verde Bromocresol . . . . . . . . . . . . . . . . 36
Figura 15 – Resposta dos AQG em papel colorimétrico . . . . . . . . . . . . . . . . 37
Figura 16 – Kit de simulantes produzido pela Ouvry e Hotzone Solutions respecti-

vamente . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 38
Figura 17 – Estrutura molecular das substâncias das misturas . . . . . . . . . . . . 42
Figura 18 – Espectrometria de massas do 2-PET, DMF, DMSO e DPGME . . . . . 44
Figura 19 – Espectrometria de massas da MEA, MS, TBPO e TMPO . . . . . . . . 45
Figura 20 – Resultado dos simulantes no papel colorimétrico . . . . . . . . . . . . . 45
Figura 21 – Resultado dos simulantes no GDA . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 46
Figura 22 – Resultado do papel colorimétrico para cada uma das substâncias . . . . 47
Figura 23 – Intervalos de mobilidade dos AQG iônica em cm2/Vs . . . . . . . . . . 48
Figura 24 – Espectro IMS do MS . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 49
Figura 25 – Canais GDA detectados com o MS . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 49
Figura 26 – Comparação entre MS e HD . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50
Figura 27 – Espectro IMS do DMSO . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50
Figura 28 – Canais GDA detectados com o DMSO . . . . . . . . . . . . . . . . . . 51
Figura 29 – Comparação entre DMSO, HD e VX . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 51
Figura 30 – Espectro IMS do 2-PET . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 52
Figura 31 – Canais GDA detectados com o 2-PET . . . . . . . . . . . . . . . . . . 52
Figura 32 – Comparação entre 2-PET e HD . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 52
Figura 33 – Espectro IMS da DMF . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 53
Figura 34 – Canais GDA detectados com a DMF . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 53
Figura 35 – Comparação entre DMF e Sarin . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 54



Figura 36 � Espectro IMS do TMPO . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 54

Figura 37 � Canais GDA detectados com o TMPO . . . . . . . . . . . . . . . . . . 55

Figura 38 � Comparação entre TMPO e Sarin . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 55

Figura 39 � Comparação entre TMPO e Sarin . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 55

Figura 40 � Espectro IMS do DPGME . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 56

Figura 41 � Canais GDA detectados com o DPGME . . . . . . . . . . . . . . . . . 56

Figura 42 � Comparação entre DPGME, Sarin e VX . . . . . . . . . . . . . . . . . 57

Figura 43 � Espectro IMS da MEA . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 57

Figura 44 � Canais GDA detectados com a MEA . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 58

Figura 45 � Comparação entre MEA e VX . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 58

Figura 46 � Espectro IMS do TBPO . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 59

Figura 47 � Canais GDA detectados com o TBPO . . . . . . . . . . . . . . . . . . 59

Figura 48 � Comparação entre TBPO e VX . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 59



LISTA DE TABELAS

Tabela 1 � Principais agentes neurotóxicos . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 23

Tabela 2 � Principais agentes mostarda . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 26

Tabela 3 � Principais agentes arsenicais . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 28

Tabela 4 � Principais pigmentos para papel colorimétrico . . . . . . . . . . . . . . 37

Tabela 5 � Substâncias simulantes propostas pela OPCW . . . . . . . . . . . . . . 39

Tabela 6 � Composição das soluções simulantes . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 42

Tabela 7 � Formulação adaptada das soluções simulantes . . . . . . . . . . . . . . 60



LISTA DE ABREVIATURAS E SIGLAS

2PET 2-fenil-etanol

AChE Acetilcolinesterase

AQG Agentes Químicos de Guerra

CAM Chemical Agent Monitor

COTer Comando de Operações Terrestres

CPAQ Comissão para Proibição de Armas Químicas

CWC Chemical Weapons Convention

DMF Dimetil formamida

DMSO Dimetil sulfóxido

DPGME Dipropilenoglicol monometiléter

DQBRN Defesa Química, Biológica, Radiológica e Nuclear

EB Exército Brasileiro

EC Célula Eletroquímica

GC-MS Cromatogra�a a gas - Espectrometria de massas

GC Cromatogra�a a gas

GDA Gas Detector Array

CLAE Cromatogra�a líquida de alta e�ciência

IDQBRN Instituto de Defesa Química, Biológica, Radiológica e Nuclear

MEA Monoetanolamina

MOS Metal Oxide Sensor

MS Salicilato de Metila

OPAQ Organização para a Proibição de Armas Químicas

OPCW Organization for the Prohibition of Chemical Weapons

QBRN Química, Biológica, Radiológica e Nuclear



SisDQBRNEx Sistema de Defesa Química, Biológica, Radiológica e Nuclear do

Exército Brasileiro

TBPO Tributilfosfato

TMPO Trimetilfosfato



SUMÁRIO

1 INTRODUÇÃO . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 16

1.1 CONTEXTO HISTÓRICO. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 17

1.2 OBJETIVOS . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 18

1.2.1 OBJETIVO GERAL . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 18

1.2.2 OBJETIVOS ESPECÍFICOS. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 18

1.3 JUSTIFICATIVA . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 19

2 FUNDAMENTAÇÃO TEÓRICA . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 20

2.1 AGENTES QUÍMICOS DE GUERRA. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 20

2.1.1 NEUROTÓXICOS. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 22

2.1.2 VESICANTES . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 25

2.1.2.1 MOSTARDAS . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 25

2.1.2.2 ARSENICAIS . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 27

2.2 TÉCNICAS DE IDENTIFICAÇÃO DE AGENTES QUÍMICOS. . . . . . . . 29

2.2.1 GAS DETECTOR ARRAY. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 29

2.2.1.1 ESPECTROMETRIA DE MOBILIDADE IÔNICA. . . . . . . . . . . . . . . . 30

2.2.1.2 FOTOIONIZAÇÃO. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 33

2.2.1.3 CÉLULA ELETROQUÍMICA. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 34

2.2.1.4 SENSORES DE GÁS SEMICONDUTORES. . . . . . . . . . . . . . . . . . . 35

2.2.2 PAPEL COLORIMÉTRICO. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 35

2.3 SIMULANTES . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 36

2.3.1 SIMULANTES PARA SÉRIE H. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 39

2.3.2 SIMULANTES PARA SÉRIE G. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 39

2.3.3 SIMULANTES PARA SÉRIE V. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 40

3 MÉTODO . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 41

3.1 MATERIAIS E MÉTODOS CROMATOGRÁFICOS. . . . . . . . . . . . . 41

3.2 PREPARO E CARACTERIZAÇÃO DAS MISTURAS. . . . . . . . . . . . 41

3.3 TESTES DE DESEMPENHO DAS MISTURAS. . . . . . . . . . . . . . . 42

3.3.1 TESTE COM O PAPEL COLORIMÉTRICO. . . . . . . . . . . . . . . . . . 42

3.3.2 TESTES COM O GDA. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 43

3.4 TESTES INDIVIDUAIS DE DESEMPENHO. . . . . . . . . . . . . . . . . 43

3.4.1 TESTE COM O PAPEL COLORIMÉTRICO. . . . . . . . . . . . . . . . . . 43

3.4.2 TESTES COM O GDA. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 43

3.5 MEDIDAS COMPLEMENTARES. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 43



4 RESULTADOS E DISCUSSÃO . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 44

4.1 ESPECTROMETRIA DE MASSAS. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 44

4.2 DESEMPENHO DAS MISTURAS SIMULANTES. . . . . . . . . . . . . . 45

4.2.1 RESULTADO DAS MISTURAS NO PAPEL COLORIMÉTRICO. . . . . . . . . 45

4.2.2 RESULTADO DAS MISTURAS NO GDA. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 46

4.3 ANÁLISE INDIVIDUAL DOS COMPONENTES NO PAPEL COLORIMÉTRICO47

4.4 ANÁLISE INDIVIDUAL DOS COMPONENTES NO GDA. . . . . . . . . . 47

4.4.1 SALICILATO DE METILA . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 48

4.4.2 DIMETIL SULFÓXIDO. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50

4.4.3 2-FENIL ETANOL . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 51

4.4.4 DIMETILFORMAMIDA . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 53

4.4.5 TRIMETILFOSFATO. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 54

4.4.6 DIPROPILENOGLICOL MONOMETILÉTER. . . . . . . . . . . . . . . . . . 55

4.4.7 MONOETANOLAMINA . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 56

4.4.8 TRIBUTILFOSFATO. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 58

4.5 FORMULAÇÃO ATUALIZADA. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 59

5 CONCLUSÃO . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 61

6 PERSPECTIVAS . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 62

REFERÊNCIAS . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 63

ANEXO A � INSTRUÇÕES DE SEGURANÇA DOS SIMULANTES 68

A.1 INTRODUÇÃO. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 68

A.2 PROPRIEDADES DOS SIMULANTES. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 68

A.3 UTILIZAÇÃO. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 69

A.4 MANUSEIO. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 70

A.5 DESCONTAMINAÇÃO. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 70

A.6 ARMAZENAMENTO. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 70

A.7 DESCARTE. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 70

ANEXO B � FICHAS DE TOXICIDADE . . . . . . . . . . . . . . . 71



16

1 INTRODUÇÃO

O desenvolvimento e implementação de tecnologias e artefatos de destruição em

massa experienciou um grande avanço durante a Primeira e Segunda Guerra Mundial.

Em tais períodos, o uso indiscriminado de agentes químicos tóxicos chamou a atenção de

muitas nações para a temática da guerra química (RAUDZENS, 1990).

Diante do contexto internacional, em 1993 foi criada a Convenção sobre a Proibição

do Desenvolvimento, Produção, Armazenagem e Utilização de Armas Químicas e sobre

a sua Destruição (CPAQ) e, posteriormente, a Organização para Proibição de Armas

Químicas (OPAQ), que entrou em vigor em 1997. Na Convenção, cada Estado-Parte

comprometeu-se a não desenvolver, produzir, nem obter armas químicas, bem como não

utilizá-las e nem encorajar outras nações em seu uso (OPCW, 1997). Por outro lado, a

OPAQ apoia pesquisas relacionadas ao uso de substâncias tóxicas para �ns pací�cos e

auxilia a prontidão dos países signatários no que tange a possíveis ataques por meio de

treinamentos sobretudo das Forças Armadas (OPCW, 2023b; OPCW, 2023a).

A convenção criou de�nições e critérios para as armas químicas e seus correlatos

de modo a restringir novas aparições. Assim, entende-se por armas químicas os produtos

químicos tóxicos e seus precursores exceto para �ns não proibidos, desde que tenham

quantidades compatíveis com seu uso. Além disso, englobam-se as munições e dispositivos

concebidos para causar a morte ou provocar lesões através de suas propriedades tóxicas e

qualquer equipamento projetado especi�camente para utilização direta com essas munições

e dispositivos (OPCW, 1997). Além disso, os componentes ativos das armas químicas são

comumente conhecidos como agentes químicos de guerra (SETO, 2020).

O Brasil, como signatário da CPAQ, busca o aprimoramento de suas Forças

Armadas, fomentando treinamentos e pesquisas nas áreas de defesa Química, Biológica,

Radiológica e Nuclear (QBRN) e mitiga o surgimento de novas armas químicas. Nesse

sentido, foi criado o Sistema de Defesa Química, Biológica, Radiológica e Nuclear do

Exército (SisDQBRNEx) cuja missão é responder a emergências químicas, seja em tempos

de paz ou de guerra, além de fomentar pesquisas para o desenvolvimento de materiais e

doutrinas nas áreas QBRN (EXÉRCITO, 2012).

Dentro do SisDQBRNEx, o 1º Batalhão DQBRN busca capacitar a Força Terrestre

em ações destinadas a desenvolver o poder de combate da tropa que pode enfrentar

ameaças envolvendo agentes químicos de guerra. Assim, devem atuar no reconhecimento

das áreas de risco potencial, além de identi�car os agentes envolvidos e descontaminar

materiais, locais e pessoal (Batalhão DQBRN, 2020). Para isso, são utilizados diversos

equipamentos de proteção, detecção e identi�cação de agentes químicos de guerra (AQG)
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durante o adestramento da tropa. No entanto, muitas vezes o país se vê refém da aquisição

de materiais importados e de custo elevado, o que di�culta sua obtenção e seu uso em

treinamentos rotineiros.

A partir disso, o presente trabalho buscou propor soluções simulantes de agentes

químicos, em particular agentes vesicantes e neurotóxicos, que possam ser utilizadas em

treinamentos militares de modo a contribuir com uma melhor especialização das tropas.

As soluções visam a praticidade, o menor custo e o auxílio no aperfeiçoamento das técnicas

de adestramento.

1.1 Contexto Histórico

O desenvolvimento e utilização de agentes químicos de guerra acompanhou a própria

evolução da humanidade, desde a confecção de �echas envenenadas para caça na pré-

história e o uso de arsênio em assassinatos na Idade Média, até a produção e uso de armas

químicas no século XX. Assim, �ca evidente que o desenvolvimento dessas substâncias

acompanha os próprios avanços das ciências militares e de defesa (NEPOVIMOVA; KUCA,

2019).

Na Primeira Guerra Mundial, observou-se o desenvolvimento, produção e utilização

de AQG em uma escala nunca antes vista, como o uso dos gases cloro e mostarda pelos

alemães contra as tropas aliadas. Esse último, criado com a �nalidade de uso em con�itos

armados, se mostrou um forte agente vesicante que produzia bolhas e irritações na pele

das tropas inimigas, provocando baixas e atrasos (DELFINOet al., 2009; EPSTEIN, 2009;

CHAN et al., 2002).

Com a evolução das pesquisas, em meados da Segunda Guerra Mundial, o Exército

Alemão conseguiu sintetizar o Sarin, bem como seus correlatos Soman e Tabun (Figura

1), que apresentam propriedades neurotóxicas, ou seja, interferem diretamente no sistema

nervoso dos indivíduos afetados. Sua aplicação pôde ser observada décadas mais tarde,

quando em meados de 1980 foi utilizado na Guerra do Golfo e, mais recentemente na

Guerra da Síria em 2013 e 2017, provocando centenas de óbitos e deixando sequelas nos so-

breviventes. (CHAN et al., 2002; DELFINO et al., 2009; EPSTEIN, 2009; NEPOVIMOVA;

KUCA, 2019; GREENFIELD et al., 2002).

Em 2017, foi noticiado em Kuala Lumpur o assassinato do meio-irmão do presidente

Kim Jong-Un da Coreia do Norte, Kim Jong-nam, utilizando-se o agente VX (Figura 2a),

outro composto químico da classe dos neurotóxicos. Em 2018, houve o ataque ao ex-espião

russo Sergei Skripal e a sua �lha Yulia com um agente neurotóxico da série A, comumente

denominadoNovichok (Figura 2b). Ambos os eventos ressaltam a atualidade do tema e

evidenciam que, mesmo com os esforços de diversas nações no combate às armas químicas,

ainda há muito a se desenvolver (PICARDet al., 2019; CAVALCANTE et al., 2020).
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(a) Tabun (b) Sarin (c) Soman

Figura 1 � Agentes neurotóxicos da série G
Fonte: Adaptado de Cavalcanteet al. (2020).

(a) VX (b) Novichok A-230

Figura 2 � Neurotóxicos utilizados no século XXI
Fonte: Adaptado de Cavalcanteet al. (2020).

1.2 Objetivos

1.2.1 Objetivo Geral

Esse trabalho tem por objetivo desenvolver novas formulações de misturas simulan-

tes de agentes químicos para treinamento com múltiplos sistemas de detecção em campo,

de modo a auxiliar as atividades de adestramento da tropa na área de DQBRN. Nesse

sentido, visa adaptar formulações de simulantes de AQG propostas pela OPAQ para

que sejam identi�cados pelos principais instrumentos utilizados em campo pelas Forças

Armadas no Brasil.

1.2.2 Objetivos Especí�cos

Os objetivos especí�cos do projeto consistem em:

a) Caracterização de possíveis componentes das misturas;

b) Análise individual das respostas de cada componente no papel colorimétrico e no

GDA;

c) Planejamento e elaboração de formulações de misturas simulantes para agentes

vesicantes da série H e agentes neurotóxicos das séries G e V;

d) Elaboração de instruções de segurança para utilização das misturas e �chas de

toxicidade.
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1.3 Justi�cativa

O histórico de utilização de agentes químicos e seu perigo fundamentam a preocupa-

ção da comunidade internacional com a ameaça de novos ataques. Assim, o adestramento

de militares da linha combatente deve ser efetivo para garantir a segurança e soberania do

país. Porém, devido a restrições da OPAQ e, sobretudo visando a segurança da tropa, a

utilização de agentes químicos em treinamento é restrita.

Com o intuito de criar situações de ameaça química sem expor o combatente

aos riscos médicos dos agentes reais, o Exército Brasileiro (EB) utiliza na maioria de

seus treinamentos o 2-clorobenzilideno malononitrila (CS), que causa irritabilidade e

desconfortos para simular situações reais. Além disso, utiliza simulantes dos agentes

químicos mais notáveis, como os das séries H, G e V por meio de kits e, para as práticas

de detecção, são utilizados equipamentos semelhantes aos de outras nações como papéis

colorimétricos e oGas Detector Array (GDA) (OUVRY, 2016; TERMEAU et al., 2023).

No contexto atual, os materiais disponibilizados são por vezes insu�cientes para

o correto treinamento dos grupos especializados. O papel colorimétrico, apesar de não

apresentar um custo elevado, tem seu uso associado às soluções simulantes adquiridas em

kits que têm seu uso limitado pelo custo de importação e disponibilidade, sendo aplicados

com parcimônia nos treinos. Já o GDA é um dos equipamentos de primeira resposta

mais usados, apresentando canais de identi�cação de diferentes classes de compostos

químicos. Entretanto, pelo uso exaustivo do gás CS nos treinamentos da Força Terrestre,

esse equipamento limita-se à interpretação de poucos canais, sem levar em conta outras

particularidades muito úteis em uma situação real. Além disso, vale ressaltar que a maioria

dos simulantes para treinamento comercialmente disponíveis são especí�cos para uma

determinada técnica analítica, ou seja, soluções adaptadas para um bom desempenho

especi�camente com o GDA e com o papel colorimétrico ainda não se encontram disponíveis

no mercado.

Dessa forma, o desenvolvimento de soluções simulantes para agentes químicos

de guerra de origem nacional para treinamento simultâneo em diferentes sistemas de

detecção surge como uma oportunidade para viabilizar o adestramento da tropa com custo

reduzido e com maior facilidade de obtenção. Além disso, tais produtos poderão fortalecer

a indústria de defesa brasileira e contribuir para a soberania nacional.
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2 FUNDAMENTAÇÃO TEÓRICA

2.1 Agentes químicos de guerra

De acordo com a OPAQ e a Convenção de Armas Químicas, a de�nição de armas

químicas abrange os seguintes itens, juntos ou separados (OPCW, 1997):

a. Agentes químicos tóxicos e seus precursores, exceto quando voltados para �ns não

proibidos pela Convenção de Armas Químicas, contanto que os tipos e quantidades

estejam de acordo com a �nalidade de emprego.

b. Munição e dispositivos especi�camente desenhados para causar a morte ou outros

danos por meio das propriedades tóxicas dos agentes químicos especi�cados no

subparágrafo (a), que seriam liberados como um resultado do emprego de tais

munições e dispositivos.

c. Qualquer equipamento especi�camente desenhado para o uso diretamente em conexão

com o emprego de munição ou dispositivo especi�cado no subparágrafo (b).

Por sua vez, os agentes químicos tóxicos, ou AQG, são de�nidos nessa mesma

convenção como "qualquer substância química que, por meio de sua interferência química em

processos biológicos, pode causar a morte, incapacitação temporária ou dano permanente

em humanos ou animais. Isso inclui todo tipo de substâncias químicas independentemente

de sua origem ou método de produção"(OPCW, 2023c).

Existem vários tipos de AQG distintos quanto ao efeito �siológico. Os mais conhe-

cidos são: neurotóxicos, vesicantes, hemotóxicos, sufocantes, vomitivos, lacrimogênios e

psicoquímicos (SILVAet al., 2012).

Os agentes neurotóxicos são constituídos, em geral, por ésteres de fosfato, como

o Tabun (GA), o Sarin (GB), o Soman (GC) e o VX. Esta classe pode ser dispersa na

forma de líquido, aerossol, vapor ou pó, sendo a série G absorvida por inalação e a série V

sobretudo através da pele. Estes agentes atuam no sistema nervoso central e periférico

e geram efeitos adversos como: salivação, sudorese, visão distorcida, dor de cabeça e

di�culdade em respirar. Com doses mais elevadas, ocorrem convulsões, paralisia muscular

e inconsciência, podendo levar à morte em poucos minutos (CRUZ, 2020; CDC, 2023).

Os agentes vesicantes, como as mostardas e os arsenicais, são capazes de provocar

queimaduras químicas na pele, pulmões, membranas mucosas e olhos, podendo resultar em

cegueira e graves danos pulmonares. Estas substâncias são, em geral, bastante persistentes
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e podem ser dispersas na forma de líquido, aerossol, vapor ou pó e absorvidos através da

pele ou do sistema respiratório (CDC, 2023).

Em relação aos agentes hemotóxicos, é possível considerar dois principais compostos

químicos: o cianeto de hidrogênio (HCN) e o cloreto de cianogênio (CNCl), que geralmente

são dispersos na forma de gás e absorvidos pelo organismo através da pele e das vias

respiratórias. Estes agentes atuam na respiração celular ao inibir a enzima Citocromo C

oxidase e impedir as células, inclusive os glóbulos vermelhos, de utilizar oxigênio. Este

mecanismo de ação deve-se à presença do grupo CN (cianeto) e surte efeito poucos

segundos após o contato. Os sintomas resultantes da intoxicação são: fraqueza, dor de

cabeça, aumento da frequência cardíaca e respiratória e, posteriormente, insu�ciência

respiratória, inconsciência e morte (CRUZ, 2020; CDC, 2023).

Os agentes sufocantes, como os gases cloro (Cl2), fosgênio (COCl2) e difosgênio

(C2Cl4O2), representados na Figura 3, atuam sobre o sistema respiratório provocando

edema pulmonar e a consequente morte por as�xia. Dispersos na forma de gás, são

inspirados pelas vítimas, levando à irritação dos olhos, garganta e vias respiratórias e,

posteriormente, dispneia, cianose e expectoração de �uidos (CDC, 2023).

(a) Fosgênio (b) Difosgênio

Figura 3 � Agentes sufocantes
Fonte: Adaptado de Cruz (2020).

No grupo dos agentes vomitivos, incluem-se derivados do arsênio como a Adamsita

ou DM (difenilaminoarsina), DA (difenilcloroarsina) e DC (difenilcianoarsina), ilustrados

na Figura 4. Esse tipo de agente pode apresentar ação vesicante secundária e é absorvido

pelo organismo através de inalação e contato com pele ou olhos, afetando sobretudo as

vias aéreas superiores. O contato com vomitivos provoca irritação nos olhos e mucosas,

rinorreia e tosse, seguidos de cefaleias, constrição no peito, náuseas e vômitos. Em casos de

maior exposição, a Adamsita pode revelar-se letal, sendo proibida como agente de controle

de tumultos desde de 1930 (CRUZ, 2020; CDC, 2023).

Os agentes lacrimogênios (Figura 5) são representados pelos gases CS (2-clorobenzili-

deno malononitrila), popularmente conhecido como gás lacrimogênio, CN (cloroacetofe-

nona), dentre outros (CRUZ, 2020). O objetivo destes agentes é incapacitar indivíduos

temporariamente ao gerar irritação nos olhos e mucosas, além de constrição no peito e

rinorreia. O seu uso está legalizado em contexto de aplicação da lei e controle de tumultos
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(a) DA (b) DC (c) DM

Figura 4 � Agentes vomitivos
Fonte: Adaptado de Cruz (2020).

(a) CS (b) CN

Figura 5 � Agentes lacrimogênios
Fonte: Adaptado de Cruz (2020).

a nível nacional, mas classi�cam-se como armas químicas proibidas caso sejam usadas

numa situação de con�ito internacional (OPCW, 1997).

Por sua vez, os agentes psicoquímicos são de�nidos como substâncias capazes de

incapacitar indivíduos através de alterações na função mental resultantes de interações

reversíveis. Não há registros da utilização o�cial de tais agentes em confrontos bélicos

devido provavelmente aos seus resultados inesperados (COLEMAN, 2005). Esta classe

de agentes é dividida em quatro subgrupos: estimulantes, depressores, psicodélicos e

alucinógenos. Como exemplo, pode-se citar o agente psicodélico LSD e o estimulante

metanfetamina (CRUZ, 2020).

2.1.1 Neurotóxicos

Como mencionado anteriormente, os agentes neurotóxicos (Tabela 1) atuam sobre

o sistema nervoso central e periférico. Por apresentarem propriedades físico-químicas

distintas, tais agentes são subdivididos em séries, dentre as quais se destacam as séries

G, V e A. A série G, devido à sua moderada volatilidade, tem como principal rota de

absorção a inalação, enquanto os agentes da série V, por apresentarem menor volatilidade,

são de caráter persistente e sua absorção ocorre principalmente através de permeação na

pele (SILVA et al., 2012).

Os agentes da série A, comumente denominados agentes Novichok, foram desen-
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Tabela 1 � Principais agentes neurotóxicos

Nomenclatura OTAN Nome comum Estrutura molecular

GA Tabun

GB Sarin

GD Soman

VX -

VR -

A-230 -

A-232 -

Fonte: Adaptado de Silvaet al. (2012)

volvidos supostamente pela União Soviética entre os anos de 1970 e 1990. Projetados

para serem indetectáveis e não tratáveis, esses compostos são supostamente os agentes
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neurotóxicos mais tóxicos que se tem registro, sendo muito atrativos para aplicação em

atos terroristas e em guerra química (KITAGAWAet al., 2019).

Os agentes neurotóxicos atuam no organismo ao inibir a ação da enzima acetilcoli-

nesterase (AChE). Esta tem uma participação fundamental na transmissão dos impulsos

nervosos na �bra colinérgica: é a responsável pela hidrólise do neurotransmissor acetilcolina

em colina e ácido acético (KITAGAWAet al., 2019).

A acetilcolina é responsável pela transmissão do impulso nervoso através das

sinapses até os receptores (nicotínicos e muscarínicos) e a transmissão se encerra no

momento da hidrólise. As �bras colinérgicas são responsáveis pela estimulação de vários

órgãos do corpo e dos músculos voluntários. Logo, caso a acetilcolina não seja hidrolisada,

ocorrerá um acúmulo nos sítios de transmissão colinérgica, o que levará à superestimulação

das estruturas enervadas (SILVAet al., 2012). Os efeitos dessa acumulação são vários,

sendo os mais relevantes convulsões, depressão respiratória, arritmia cardíaca e fraqueza.

A letalidade do processo deriva da parada respiratória central (depressão do centro

respiratório) ou periférica (paralisia dos músculos respiratórios).

Os organofosforados têm imensa a�nidade com a enzima AChE, e uma vez ocorrida

a reação, a enzima estará inibida e não conseguirá desempenhar seu papel. Estudos indicam

que a síndrome colinérgica ocorre por volta de 50% de inibição da enzima e a morte a

partir dos 90% (JEYARATNAM; MARONI, 1994; MORETTO, 1998).

A reação entre os agentes neurotóxicos e a AChE ocorre em três etapas (Figura 6).

Na primeira etapa é formado um complexo reversível entre o agente e a enzima (complexo

de Michaelis). Na segunda etapa, ocorre a fosforilação e consequente inativação da enzima

através da substituição nucleofílica do grupo de saída pela hidroxila do resíduo serina

do sítio ativo. Por �m, na terceira etapa ocorre a perda do radical alquila (aging ou

envelhecimento) pelo organofosforado (SILVAet al., 2012).

Devido à alta estabilidade da estrutura fosforilada da enzima, agentes neurotóxi-

cos (e organofosforados em geral) são às vezes denominados erroneamente de inibidores

irreversíveis. Porém, até a segunda etapa, a reativação da enzima ainda ocorre espontane-

amente, mas de forma muito lenta para ter importância clínica (SILVAet al., 2012). A

reativação pode ser acelerada por um nucleó�lo adequado, como certas oximas utilizadas

no tratamento da intoxicação por estes agentes. Pode-se citar como exemplo de antídoto

a pralidoxima (cloreto de 2-piridina aldoxima metilo) ou 2-PAM (CAVALCANTE et al.,

2020), com estrutura molecular representada na Figura 7.

Na última etapa da reação pode ocorrer a inibição irreversível da enzima através

da perda do radical alquila. Esta etapa é conhecida como envelhecimento e sua velocidade

varia consideravelmente para os vários agentes. Dentre os agentes citados, destaca-se

especialmente o Soman, para o qual a meia-vida da fosforil-AChE é de aproximadamente 2
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Figura 6 � Mecanismo simpli�cado da inibição da AChE por organofosforados.
Fonte: Silva et al. (2012)

Figura 7 � Estrutura molecular da pralidoxima.
Fonte: Adaptado de Cavalcanteet al. (2020)

minutos. Por este motivo, o Soman representa um dos principais desa�os para o tratamento

médico dos agentes neurotóxicos (SIDELL; WILDE, 1998).

2.1.2 Vesicantes

Existem séries distintas de agentes vesicantes, e cada uma apresenta um mecanismo

diferente de formação de queimaduras. Nesse tópico, será feito um estudo mais aprofundado

sobre as duas séries mais relevantes: as mostardas (série H) e os arsenicais.

2.1.2.1 Mostardas

A denominação genérica mostardas refere-se a um conjunto de agentes vesicantes que

incluem compostos derivados do enxofre (mostardas de enxofre) e do nitrogênio (mostardas

de nitrogênio). Esses compostos (Tabela 2) possuem propriedades físico-químicas muito
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semelhantes e produzem as mesmas reações básicas. Aqui será discutido mais a fundo a

mostarda de enxofre, visto que, apesar do seu potencial, não há registros do emprego das

mostardas de nitrogênio com intuitos bélicos (CHAUHANet al., 2008).

Tabela 2 � Principais agentes mostarda

Nomenclatura OTAN Estrutura molecular

HD

HN1

HN2

HN3

Fonte: Adaptado de Chauhanet al. (2008).

A mostarda de enxofre (HD), utilizada de forma massiva durante a Primeira Guerra

Mundial, apresenta elevada persistência e pode causar contaminação prolongada do solo,

principalmente em climas mais frios, onde quase não ocorre evaporação. Devido ao seu

baixo ponto de congelamento, ela é di�cilmente identi�cada por sistemas projetados para

a detecção de vapores. Além disso, é imiscível em água, mas extremamente solúvel em

solventes orgânicos como etanol, éter, clorofórmio e outros (BORAK; SIDELL, 1992).

Os vapores de mostarda de enxofre penetram facilmente nas vestimentas comuns e

atacam a pele. Materiais como vidro, metais e ladrilhos não são atacados pelo HD, porém,

este pode ser adsorvido por superfícies porosas. Assim, quando a concentração de vapor

de mostarda no ambiente diminuir, o HD adsorvido na superfície pode ser liberado no ar e

gerar graves consequências à saúde de seres humanos no local (CHAUHANet al., 2008).

As mostardas são agentes alquilantes e formam ligações covalentes com proteínas,

DNA, RNA e outros nucleó�los. Por serem bifuncionais, estas podem reagir duas vezes,

o que resulta em ligações cruzadas. No caso do DNA, as mostardas reagem com a base

nitrogenada guanidina causando erro de codi�cação, expulsão de pedaços de DNA e a

formação de ligações cruzadas, que causam disrupção total do funcionamento do DNA,

levando, entre outras coisas, ao câncer e morte celular (BORAK; SIDELL, 1992; CHAUHAN
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et al., 2008).

Os sintomas de envenenamento com as mostardas de enxofre e nitrogênio incluem

efeitos sobre a pele, olhos, aparelho respiratório, sistema nervoso e gastrointestinal. Nesse

sentido, os efeitos sobre a pele incluem eritema forte semelhante a queimadura solar e

surgimento de bolhas grandes de paredes �nas, translúcidas e amareladas, porém não

doloridas. Tais bolhas podem surgir até 3 semanas após a exposição e o líquido proveniente

das mesmas não é vesicante. Apesar destas não serem doloridas, quando arrebentam

causam grandes dores à vítima. A cura das queimaduras é lenta, e a pele pode �car

manchada. Em alguns casos, são necessários enxertos nos locais onde as queimaduras

foram mais profundas (ROSEet al., 2018; BORAK; SIDELL, 1992).

Em contato com os olhos, as mostardas reagem rapidamente e podem ocasionar

conjuntivite, inchaço nas pálpebras, blefarospasmo (o indivíduo pisca continuamente)

e lacrimação. Ademais, é possível ocorrer miose, fotofobia e dor nos olhos (BORAK;

SIDELL, 1992). O aparelho respiratório também é fortemente afetado pelas mostardas.

Dentre os sintomas, pode-se citar: rinorreia, tosse com catarro, hemorragia nasal, in�amação

e ulceração do céu da boca, nasofaringe, orofaringe e laringe, rouquidão com possível

afonia (CHAUHAN et al., 2008). A exposição severa às mostardas leva a edema pulmonar

hemorrágico, pneumonia e parada respiratória após 24 a 48 horas (BORAK; SIDELL,

1992).

2.1.2.2 Arsenicais

Os agentes arsenicais (Tabela 3) foram introduzidos pelos alemães visando penetrar

nas máscaras contra gases, causando irritação e levando à retirada das máscaras. Dentre os

arsenicais, a lewisita (L1) é o agente mais citado na literatura. Quando pura é um líquido

oleoso, incolor, menos volátil e mais persistente que o HD. Devido ao seu ponto de fusão

mais baixo, é perfeita para utilização em climas mais frios. Por outro lado, sua rápida

hidrólise di�culta a manutenção de uma concentração biologicamente ativa em ambientes

úmidos. Apesar da sua pouca solubilidade em água pura, a lewisita hidrolisa rapidamente

em soluções alcalinas como as de hipoclorito (CHAUHANet al., 2008).

Os agentes arsenicais têm ação semelhante aos compostos de arsênio: inibem

enzimas, principalmente aquelas com grupamentos tiol. O mecanismo exato responsável

pelos efeitos tóxicos do arsênio ainda é desconhecido (FLORAet al., 2009).

O contato com os agentes arsenicais causa danos à pele, vias respiratórias, olhos e

também possui efeitos sistêmicos. Nesse sentido, a incapacitação do indivíduo ocorre 4 a 8

horas após exposição devido à di�culdade de respirar e enxergar. A morte pode ocorrer

por edema pulmonar ou necrose hepática por envenenamento com arsênio (FLORAet al.,

2009).



Capítulo 2. Fundamentação Teórica 28

Tabela 3 � Principais agentes arsenicais

Nomenclatura OTAN Nome Estrutura molecular

L1 Lewisita

MD Metildicloroarsina

ED Etildicloroarsina

Fonte: Adaptado de Chauhanet al. (2008).

A L1 é rapidamente absorvida pela pele e membranas mucosas, causando dor ou

irritação imediatamente após o contato. No entanto, essa dor é menor que a causada pelo

HD e diminui conforme surgem as bolhas. O eritema, ou seja, as manchas avermelhadas na

pele surgem 15 a 30 minutos após a exposição e as bolhas começam a aparecer várias horas

depois. A absorção pela pele é extremamente rápida (3 a 5 minutos) quando comparada

ao HD, que leva de 20 a 30 minutos para ser absorvido (FLORAet al., 2009).

As lesões na pele também são diferentes para os dois agentes. No caso da lewisita,

surge uma pequena bolha no centro do eritema que se expande tomando toda a área,

enquanto nas lesões por HD surgem bolhas como um colar de pérolas em torno das áreas

com eritema e estas bolhas se fundem formando uma única grande bolha. Além disso, as

lesões causadas por lewisita se curam mais rapidamente e são menos propensas a infecções

(FLORA et al., 2009).

A lewisita é extremamente irritante para as vias aéreas e para os olhos. Os sintomas

de exposição incluem edema pulmonar e todos os sintomas característicos da exposição ao

HD, podendo ocasionar a morte (FLORAet al., 2009).

Caso a contaminação por agentes arsenicais ocorra devido à ingestão de alimentos

ou água contaminada, os sintomas serão parecidos com os de envenenamento por arsênio:

dor no estômago, vômitos, diarreia líquida, insensibilidade e pontadas, principalmente

nos pés, sede, caimbras, dentre outros sintomas neurológicos, hepáticos e circulatórios

(FLORA et al., 2009).



Capítulo 2. Fundamentação Teórica 29

2.2 Técnicas de identi�cação de agentes químicos

Após um evento com armas ou agentes químicos, faz-se necessária a detecção e

identi�cação das substâncias envolvidas no menor tempo possível de modo a minimizar a

exposição e orientar a intervenção médica. Nesse sentido, observou-se nas últimas décadas

o avanço tecnológico com relação às técnicas de identi�cação desses agentes. Para isso,

pode-se fazer o uso de técnicas analíticas consagradas como a espectrometria de massas e

as cromatogra�as, entre as quais podemos citar a cromatogra�a a gás (GC), cromatogra�a

líquida (LC) e cromatogra�a líquida de alta e�ciência (CLAE), que retornam resultados

precisos de caracterização (DIAUUDINet al., 2019).

Entretanto, uma das grandes problemáticas envolvidas no uso de métodos tra-

dicionais é o tempo total de resposta, além de serem so�sticados e de alto custo, pois

faz-se necessário a coleta de amostras, envio ao laboratório especializado com pro�ssionais

quali�cados, preparação e posterior análise, o que pode atrasar ações para descontaminação

e remediação (SMITH, 2002; FITCHet al., 2003; DIAUUDIN et al., 2019).

Dessa forma, mesmo que as técnicas citadas anteriormente sejam estáveis e sensíveis,

faz-se necessário o uso de tecnologias que produzam resultados em tempo real de modo

a auxiliar equipes de primeira resposta. Para isso, existem no mercado equipamentos

portáteis e com operação simpli�cada como os papeis colorimétricos (CALID-3 e M-9),

itens com métodos fotométricos (ChemRAEe) ou infravermelhos (FTIR) e ainda sistemas

com técnicas híbridas, como o GDA (SETO, 2020).

Atualmente, no Brasil, o Exército Brasileiro tem um dos objetivos permitir a

atuação com as demais Forças Armadas (FA), no contexto de operações conjuntas (in-

teroperabilidade), combinadas (multinacionais) e com agências governamentais e não

governamentais no âmbito de operações em ambiente interagências na área de proteção

QBRN. Para isso, as equipes capacitadas nas áreas QBRN no país utilizam principalmente

os equipamentos de detecçãoon-site FTIR, papel colorimétrico e GDA, sendo os dois

últimos o foco do presente trabalho (EXÉRCITO, 2012).

2.2.1 Gas Detector Array

O GDA é um instrumento de medição portátil da empresa Airsense Analytics que

detecta gases e agentes químicos, acusando em seus canais se existir algum risco iminente.

Ele é um sensor híbrido, ou seja, apresenta entre 4 e 5 sensores embutidos conforme o

modelo escolhido, de modo a detectar uma quantidade abrangente de gases e materiais. As

substâncias detectadas são comparadas com a biblioteca do aparelho e são identi�cadas e

quanti�cadas in loco (ANALYTICS, 2021).

As principais técnicas embutidas em todos os aparelhos da série são o espectrômetro

de mobilidade iônica (IMS), indicado por 4 canais no aparelho do A até o D, dois sensores



Capítulo 2. Fundamentação Teórica 30

de gás semicondutores (MOS) nos canais E e F , uma célula eletroquímica (EC) no canal

G e um o detector de fotoionização (PID) com resultado no canal H. Esse arranjo permite

a melhor análise da amostras como mostrado na Figura 8. Essas técnicas combinadas

auxiliam na identi�cação de uma quantidade abrangente de substâncias químicas, que são

posteriormente indicadas nos canais mencionados presentes no painel.

Existem alguns modelos disponíveis como o GDA-FR, de primeira resposta, GDA-X,

para explosivos, GDA-F, com fumigação, e GDA-P para controle pessoal, nesse sentido,

será feita a revisão das principais técnicas presentes nesse tipo de detector (ANALYTICS,

2021).

Figura 8 � Funcionamento interno do GDA.
Fonte: Adaptado de Matzet al. (2000)

2.2.1.1 Espectrometria de Mobilidade Iônica

A principal técnica de identi�cação no GDA é a IMS, que juntamente com a

fotoionização oferece resultados para 70% das substâncias químicas com sensibilidade

em alguns segundos. Ele pode identi�car não apenas os agentes e armas químicas como

também explosivos e drogas ilícitas, sendo possível obter uma detecção seletiva para

compostos orgânicos e moléculas polares (SETO, 2020; MATZet al., 2000).

Os componentes básicos do IMS são um sistema de entrada da amostra, um

ionizador, uma região para reação, uma passagem de íon e um coletor de íons, como

ilustrado na Figura 9. Assim, o ar é aspirado para dentro do aparelho e ionizado por um

emissor� , no caso especí�co do GDA. Dessa forma, o vapor de água contido no ar será

ionizado formando majoritariamente o íonH + (H2O)n , que será o íon reagente e ainda há a

formação de um reagente negativoO�
2 (H2O)n . Em seguida, esse íon entra em contato com

analitos da amostra com intuito de produzir outro produto iônico que é posteriormente

detectado no coletor (LOUISet al., 1990; WALTE et al., 2013).

Cabe ressaltar que quanto maior a a�nidade por prótons da molécula do analito

comparado com o íon reagente, maior será a probabilidade da carga positiva ser transferida.
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Figura 9 � Mecanismo de funcionamento IMS.
Fonte: Adaptado de Seto (2020).

Por exemplo, aminas aromáticas, aminas e compostos fosforados tem as maiores a�nidades

por prótons. Em contrapartida, os íons reagentes negativos produzem um aglomerado

hidratado com o íon do analito, e, nesse caso, a eletronegatividade indicará se o mesmo

será ionizado e se poderá posteriormente ser detectado (WALTEet al., 2013).

A quanti�cação da mobilidade iônica está relacionada com a velocidade com que

os íons atravessam uma câmara com um gás neutro contra-corrente sob a in�uência de um

campo elétrico, apresentada na Equação 2.1, na qual E é o valor do campo elétrico e K é

a constante de mobilidade.

K =
�
E

(2.1)

O valor de K depende de fatores como massa, carga (z) e a seção transversal de

interação entre o íon e o gás neutro (
 ) e pode ainda ter in�uência da densidade do gás

inerte (N), da temperatura (T) e da massa reduzido entre o íon e o gás inerte (� ), como

representado pela Equação 2.2.

K =
3z

16N

 
2�

�kT
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(2.2)

Assim, a IMS distingue os íons principalmente pela sua relação massa/carga e

seu tempo de atravessar a cela de mobilidade, chamado dedrift time (Equação 2.3).

Além disso, a capacidade de separar íons com relação m/z semelhantes surge a partir da

diferença de tamanhos e geometrias. Os íons com menor
 apresentam maior velocidade

de �uxo e chegam mais rapidamente ao analisador. Em aminas, por exemplo, a mobilidade

aumenta em ordem crescente pela presença de estruturas lineares, rami�cadas, primárias,

secundárias, terciárias , alifáticas e aromáticas. Além disso, no analisador é feita a distinção
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entre os íons eletronegativos e eletropositivos (LOUISet al., 1990; GIANNOUKOS et al.,

2016; BEEGLEet al., 2002; JOHNSONet al., 2007).

K � 1�

 
m
q

!


 (2.3)

O detector IMS presente no GDA ioniza as moléculas a partir de uma fonte de63Ni

de 100MBq, que apresenta uma boa resolução para moléculas grandes como a dos AQG.

No entanto, moléculas com baixa a�nidade por prótons ou eletronegatividade menor que a

água ionizada podem apresentar baixa resolução com essa técnica. Além disso, na presença

de misturas, apenas os gases tóxicos com as maiores a�nidades por prótons ou maiores

eletronegatividades podem ser detectados. Tem-se ainda que compostos como benzeno,

monóxido de carbono, fos�na e arsina não são claramente identi�cados pois odrift time

desses compostos é parecido com o do íon reagente. (WALTEet al., 2013).

Figura 10 � Princípio de detecção da IMS.
Fonte: Adaptado de Johnsonet al. (2007).

Os canais A até D do GDA apresentam os sinais para a detecção IMS. Os íons

com drift time menores que o íon reagente são identi�cados no canal A, no caso de íons

positivos, e no canal B, íons negativos, e os analitos com tempos maiores que o reagente

aparecem no canal C, para íons positivos, e canal D se os íons forem negativos (MATZet

al., 2000).

Moléculas organofosforadas, como as do sarin, soman e ciclosarin tem elevadas

a�nidades por prótons e assim são facilmente protonadas na região de reação e identi�cadas

pela região positiva do equipamento, enquanto o tabun pode ser identi�cado tanto pelo

polo negativo, quanto pelo polo positivo do equipamento. Além disso, as mostardas

sulfuradas são identi�cadas no polarizador negativo. A quantidade de picos de identi�cação

e mobilidade iônica (K) dos agentes podem ser encontrada na literatura para diversos
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equipamentos como mini-IMS, RAID-1 , SABRE 4000 e GDA-2, e encontram-se ilustradas

na Figura 11 (AHRENSet al., 2022; YANG et al., 2014).

Figura 11 � Espectros de mobilidade iônica dos AQG
Fonte: Adaptado de Ahrenset al. (2022).

Na identi�cação dos espectros da Figura 11, é possível observar os picos característi-

cos de cada substância. Cabe enfatizar que a altura do pico está relacionada com a corrente

gerada no aparelho, que é proporcional à concentração das substâncias amostradas e o

número indicado é relativo aos valores de mobilidade iônica encontrados. A presença de

espectros negativos ou positivos indica a aparição dessas polaridades ao ionizar e degradar

a molécula original. Por exemplo, no caso do sarin, a ionização gera íons de polaridade

positivas com mobilidade iônica de K=1,69 cm2/Vs e K=1,31 cm2/Vs.

2.2.1.2 Fotoionização

O detector de fotoionização (PID) é utilizado para detectar espécies químicas de

um e�uente gasoso por meio da absorção de um fóton pelas moléculas da amostra e

sua ionização, conforme descrito na Equação 2.4. Os sensores de fotoionização têm uma

lâmpada interna UV e, se o potencial de ionização do composto é menor que a energia da

lâmpada, então é possível medir e detectar as substâncias presentes (LANGHORST, 1981;

REZENDE et al., 2019).

RH + hv ! RH + + e� (2.4)
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O princípio de funcionamento do sensor, ilustrado na Figura 12, consiste na formação

dos íons e o direcionamento destes para uma região com dois eletrodos e um campo elétrico

gerado por um eletrômetro, produzindo uma corrente. Essa é convertida em voltagem e

então medida pelo aparelho. A corrente gerada será uma função dos níveis de concentração

dos compostos presentes na amostra (SZULCZY‹SKI; G†BICKI, 2017).

Figura 12 � Esquema de um fotoionizador.
Fonte: Adaptado de Szulczy«ski e G¦bicki (2017).

A maioria dos compostos orgânicos voláteis (VOCs) pode ser identi�cada por

essa técnica, exceto em subtâncias com baixo peso molecular que normalmente têm um

potencial de ionização maior. Ademais, esse detector tem um alcance entre 0 e 2000 ppm,

não sendo a melhor escolha para vapores com concentrações elevadas. Para a determinação

da concentração por esse método, a substância a ser avaliada deve ser a única na amostra

ou dominante em relação às outras e ainda, quanto menor a energia de ionização da

molécula ou maior o potencial da fonte, mais seletivo é o resultado (CAPOUNet al., ;

REZENDE et al., 2019).

No GDA o sensor PID tem uma lâmpada de 10,6 eV. Esse potencial possibilita

detectar moléculas aromáticas e hidrocarbonetos insaturados nas amostras, principalmente

substâncias como acetona, benzeno, clorobenzeno, sulfuretos e cloreto de vinila, dependendo

principalmente da energia de ionização das moléculas. Além disso, de acordo com a

literatura, com essa energia pode-se obter identi�cação para a maioria dos AQG, mostardas

e neurotóxicos (CAPOUNet al., ; HONEYWELL, 2023).

2.2.1.3 Célula Eletroquímica

O sensor de célula eletroquímica, do inglêsElectrochemical Cell(EC), mede as

mudanças de corrente elétrica em um eletrólito. Tais mudanças ocorrem devido à deposição

ou liberação de certas substâncias na superfície do sensor. Uma vez que apenas determinadas

substâncias podem provocar certa alteração na corrente elétrica, é possível estudar qual a

substância detectada (ANALYTICS, 2021).

Existem vários tipos de EC utilizados para a identi�cação de substâncias gasosas
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(GEBICKI, 2016). No entanto, a composição e especi�cação sobre o funcionamento da EC

do GDA não são divulgadas pelo fabricante.

2.2.1.4 Sensores de gás semicondutores

Os sensores de gás semicondutores, também chamadosMetal Oxide Sensors(MOS),

são sensores sólidos que utilizam um óxido metálico como material sensível. A partir

do contato de substâncias com a superfície do sensor, uma oxidação ou redução ocorre,

levando a uma mudança mensurável de condutância do material (ANALYTICS, 2021).

Existem dois MOS especí�cos no GDA: o primeiro apresenta um semicondutor do

tipo p, ou seja, um material dopado com elementos com de�cit de elétrons na camada de

valência. Já o segundo MOS apresenta um semicondutor do tipo n, dopado com elementos

com elétrons a mais na camada de valência (MATZet al., 2000; BACCARO; GUTZ, 2018).

Diversos óxidos metálicos podem ser utilizados para a fabricação de sensores

detectores de gás: SnO2, ZnO, Fe2O3, CuO, dentre outros (WANG et al., 2010). A

composição dos MOS presentes no GDA, entretanto, não é revelada.

Além disso, de acordo com o fabricante do GDA, os canais que representam as

respostas aos MOS do aparelho devem ser os últimos levados em consideração, pois são

extremamente sensíveis a interferências e às condições de utilização, como a temperatura

de funcionamento (ANALYTICS, 2021; MATZ et al., 2000).

2.2.2 Papel colorimétrico

Um dos mecanismos de detecção das equipes de primeira resposta para realizar

a identi�cação preliminar de agentes químicos é a utilização do papel colorimétrico. O

resultado dessa técnica é obtido ao colocar o papel em contato com a amostra líquida de

interesse e, em poucos segundos, é possível visualizar a mudança de coloração a olho nu

como ilustrado na Figura 13 (TERMEAU et al., 2023).

Figura 13 � Legenda e resultado das cores em papel colorimétrico respectivamente.
Fonte: OUVRY (2023a).

Os papéis mais conhecidos vendidos comercialmente são o M8, M9 e o Chemical

Agent Liquid Detector Paper (CALID-3), produzidos por empresas como Ouvry, Oritest
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e Luxfer Magtech. O CALID-3 é utilizado pelo EB em treinamentos e instruções de sua

tropa.

O M8 e o CALID-3 consistem em papéis celulósicos quimicamente tratados com três

pigmentos solúveis e indicadores de pH capazes de detectar substâncias líquidas na presença

de agentes V, G e H. Os corantes presentes mudam de coloração a partir da mudança de

pH produzida pela interação com os agentes químicos e apresentam sensibilidade na faixa

de �= cm2. Alguns desses pigmentos são indicados na Tabela 4, com os respectivos agentes

que identi�cam (SETO, 2020; MAGTECH, 2023; PITSCHMANN et al., 2019).

Como exemplo de substância com propriedades colorimétricas utilizada tem-se

o Verde Bromocresol, que reage na presença de agente VX e apresenta três estados de

oxidação distintos de acordo com o pH e a interação com a molécula da amostra, produzindo

um resultado óptico distinto, ilustrado na Figura 14.

Figura 14 � Estados de oxidação do Verde Bromocresol
Fonte: Adaptado de Previdelloet al. (2006)

Cabe ressaltar que essa técnica sozinha não produz resultados con�rmativos quanto

ao material amostrado, pois existem outras moléculas além dos AQG que produzem

resultados positivos de mudança de coloração, logo é utilizada como primeira via de ação

para detecção. Assim, após colocar uma quantidade de amostra no papel ou inserir o

mesmo em determinado líquido de interesse e obter uma mudança de coloração, como

ilustrado na Figura 13, a equipe deve suspeitar da presença de algum agente químico

de acordo com a cor obtida observando a legenda de cores. Esse procedimento deve ser

feito em conjunto com outros equipamentos como o GDA e o FTIR para uma melhor

identi�cação da amostra em campo. Os resultados visuais para soluções reais de alguns

AQG estão na Figura 15.

2.3 Simulantes

Substâncias simulantes são substâncias químicas que apresentam propriedades

químicas e físicas relevantes para mimetizar determinado comportamento ou característica

de uma molécula de interesse. Os AQG são moléculas altamente tóxicas e de uso e produção

majoritariamente proibidos pela CPAQ, e permitidos somente em laboratórios especí�cos

para pesquisa. Nesse contexto, utilizam-se simulantes com o objetivo de obter resultados
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Tabela 4 � Principais pigmentos para papel colorimétrico.

AQG Pigmento Cor Indicada Estrutura química

Série G
Amarelo disperso 23

(CAS: 6250-23-3)
Amarelo

Série V
Verde EDA

(CAS: 5833-18-1)
Verde

Série V
Verde Bromocresol

(CAS: 76-60-8)
Azul

Gás mostarda
Lewisitas

Vermelho E
(CAS: 60033-00-3)

Vermelho

Fonte: Pitschmannet al. (2019)

Figura 15 � Resposta dos AQG em papel colorimétrico
Fonte: Forman et al. (2018)

semelhantes aos AQG para colaborar em pesquisas cientí�cas, treinamentos e instruções,

garantindo com isso a segurança dos grupos envolvidos (BARTELT-HUNTet al., 2008).

Muitos compostos são utilizados para simular os AQG. No entanto, uma única

substância não mimetiza de maneira certeira um agente químico em todas as características,

métodos analíticos ou condições ambientais. Logo, diferentes substâncias são utilizadas
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a depender das propriedades físico-químicas de interesse. Algumas dessas propriedades

incluem cor, persistência, viscosidade, volatilidade, solubilidade, estrutura molecular,

hidrólise, reatividade com ácidos e bases, agentes redutores e oxidantes, estabilidade

térmica e toxicidade (BARTELT-HUNT et al., 2008; TASIC et al., 2022).

Com o uso intensivo dos equipamentos de detecção por agentes de defesa de diversos

países durante grandes eventos, situações de guerra ou acidentes, foi observada a existência

de inúmeras substâncias que retornam resultados falsos positivos nos equipamentos mais

utilizados. Por exemplo, no papel colorimétrico tem-se que solventes orgânicos como a

acetona produzem a mesma cor que os agentes da série G, tetracloreto de carbono (CCl4)

para os agentes H e, por �m, a dietilamina e outros solventes podem acusar neurotóxicos

da série V (SETOet al., 2005; TASIC et al., 2022).

Como visto, diversas moléculas apresentam falsos positivos na detecção devido a

similaridades físico-químicas com os AQG e podem ser utilizadas como simulantes em

pesquisas e treinamentos. Assim, empresas como a Ouvry e a Hotzone Solutions fabricam

kits de simulantes para treinamento de situações de emergência QBRN, como o SIM-KIT

da primeira empresa. Os kits ilustrados na Figura 16 são compostos por uma mistura

simulante para agentes das séries H, G e V e têm como principal função serem detectados

principalmente no papel colorimétrico CALID-3, espectrômetro de chama AP2C e em

espectrômetros de mobilidade iônica ChemPro, RAID e CAM, como a�rmam as próprias

empresas (OUVRY, 2023b; HOTZONESOLUTIONS, 2023).

Figura 16 � Kit de simulantes produzidos pela Ouvry e Hotzone Solutions respectivamente.
Fonte: OUVRY (2023b), HotzoneSolutions (2023).

A escolha dos simulantes está diretamente relacionada ao �m a que esse material

se dispõe. Com as especi�cações do Kit no website da Ouvry é possível obter informações

sobre os principais composto de cada mistura simulante e suas principais características.

Porém, cabe notar que cada mistura simulante deve conter um solvente apropriado, bem

como agente de coloração e compostos adicionais para ajustar as propriedades físico

químicas. Dessa forma, essas soluções podem apresentar elevados níveis de toxicidade

(TASIC et al., 2022; OUVRY, 2023b).

Além do SIM-KIT, os inspetores da OPCW utilizam uma combinação de substâncias
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para simular agentes H, G e V, apresentadas na Tabela 5, que permitem a detecção nos

equipamentosChemical Agent Monitor (CAM), no detector de fotometria de chama AP2C

e no CALID-3.

Tabela 5 � Substâncias simulantes propostas pela OPCW

Substância CAM AP2C CALID-3
Salicilato de metila H
Dimetil Sulfóxido H
2-fenil-etanol H
Dipropilenoglicol monometiléter G
Trimetilfosfato G
Tributilfosfato G
Dimetil formamida G
Monoetanolamina V

Fonte: OPCW (2014)

2.3.1 Simulantes para Série H

Os simulantes dos agentes da série H com o intuito de serem identi�cados pelo

GDA devem apresentar os mesmo resultados positivos para mostardas. Assim, é esperado

obter um espectro IMS semelhante ao das mostardas sulfuradas, como indicado na Figura

11, e um resultado positivo no detector de fotoionização. Para identi�cação no papel

colorimétrico, espera-se produzir uma coloração avermelhada (Tabela 4), além de ter um

aspecto amarelado semelhante às mostardas para produzir uma mimetização visual.

De acordo com a literatura, para simulantes da série H, o mais comum é a utilização

do Salicilato de Metila (MS), que apresenta persistência, volatilidade e solubilidade

semelhantes às mostardas sulfuradas, e é um dos seus simulantes menos tóxicos. Ademais,

o MS é uma das substâncias utilizadas pela Ouvry em seu SIM-KIT para agentes H

(JAMES et al., 2018; OUVRY, 2023b).

Além do MS, pode-se citar o 1-cloroetil sulfeto de etila (CEES), conhecido como

semi-mostarda, cuja estrutura molecular o torna um bom substituto em uma gama de

aplicações, entre outros como o 2-cloroetil sulfeto de metila (CEMS), 2-cloroetil sulfeto de

fenila (CEPS), adipato de dimetila (DMA) e malonato de dietila (DEM), porém possuem

elevada toxicidade (BARTELT-HUNT et al., 2008; TASIC et al., 2022).

2.3.2 Simulantes para Série G

Analogamente aos simulantes da série H, os da série G devem apresentar resultados

semelhantes aos organofosforados da série G para serem identi�cados pelo GDA. Como

indicado na Figura 11, espera-se um resultado positivo no detector IMS e uma cor amarela

no papel colorimétrico, como indica a Tabela 4, além de ter um aspecto incolor.
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No SIM- KIT da Ouvry para os agentes da série G, é utilizada uma composição

contendo o éter monometílico de dipropilenoglicol (DPGME) de coloração transparente e

que se espalha facilmente na superfície com alta volatilidade a temperatura ambiente e

que produz coloração amarela no papel colorimétrico (OUVRY, 2023b). Estudos apontam

que, dentre as substâncias com propriedades físicas semelhantes aos agentes da série G, o

DPGME é um dos que apresenta a menor toxicidade em relação a inalação e contato na

pele, além de ter volatilidade parecida (BARTELT-HUNTet al., 2008).

Além do DPGME, outros simulantes são a dimetilformamida (DMF) e trietilfosfato

nos detectores IMS, além do dietil ciano fosfonato (DCNP) e diisopropil �úor fosfonato

(DFP) devido às suas características estruturais semelhantes aos AQG organofosforados,

e ainda o isopropil nitropentil metilfosfonato (NIMP) e o etil nitrofenil metil fosfonato

(NEMP), utilizados em análises UV, entre outros (TASICet al., 2022; BARTELT-HUNT

et al., 2008; SETO, 2020).

2.3.3 Simulantes para Série V

Para misturas que mimetizam os agentes V, um dos componentes utilizados é o

éter monoetílico de propilenoglicol (PBBE) que, de acordo com a empresa Ouvry, é um

óleo com tonalidade amarela ou marrom que se espalha facilmente na superfície e não

apresenta solubilidade em água. Além disso, esse composto é bastante persistente, apresenta

volatilidade baixa e gera uma coloração verde como resposta no papel colorimétrico

(OUVRY, 2023b).

No que tange aos simulantes de agentes V, os simulantes mais próximos são

su�cientemente tóxicos e podem ser sozinhos utilizados como armas químicas ou precursores.

Para simular o comportamento ambiental de detecção e treinamento com o VX, por exemplo,

a literatura apresenta moléculas como o NEMP, malation, paration, dietilftalato (DEP),

sendo a maioria delas com alto grau de toxicidade (TASICet al., 2022; BARTELT-HUNT

et al., 2008; CAVALCANTE et al., 2019).
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3 MÉTODO

O método utilizado para análise e proposição das soluções simulantes foi dividido

em quatro etapas. Primeiramente, as substâncias componentes das soluções propostas pela

OPAQ (Tabela 5) foram analisadas em GC-MS. Em seguida, as três soluções propostas

foram preparadas e testadas com o auxílio do papel colorimétrico e do GDA. Numa terceira

etapa, cada substância utilizada foi testada individualmente com tais equipamentos e, por

�m, as respostas foram comparadas às dos AQG que se busca simular. A partir disso,

foi possível propor novas formulações que atendessem de forma otimizada aos aparelhos

utilizados pelas Forças Armadas no Brasil.

3.1 Materiais e métodos cromatográ�cos

As substâncias utilizadas neste trabalho foram selecionadas tendo como base as

soluções simulantes desenvolvidas pela OPAQ (Tabela 5). Além disso, os compostos

propostos são de baixo custo e apresentam baixa toxicidade, como pode-se observar no

Anexo B, o que os torna candidatos promissores para atingir os objetivos propostos.

Os compostos dimetilsulfóxido, N,N-dimetilformamida, salicilato de metila, 2-fenil-

etanol, trimetilfosfato, tributilfosfato, monoetanolamina e dipropilenoglicol monoetiléter

foram adquiridos da Sigma-Aldrich Brasil e utilizados como recebidos. Etilenoglicol foi

adquirido junto à Tedia Brasil, também utilizado sem nenhum tratamento prévio. Dicloro-

metano foi adquirido da Hexis e previamente destilado.

Espectros de massa foram obtidos em instrumento Agilent GC6890 acoplado com

detectores de espectrometria de massas MSD5975C por impacto de elétrons (EI, 70

eV, temperatura do injetor 170°C, rampa de temperatura 40°C-250°C, 10°C/min). As

análises foram feitas a partir da diluição das substâncias na proporção de 0,1 V/V em

diclorometano.

3.2 Preparo e caracterização das misturas

Para desenvolver as misturas simulantes, foram preparadas três soluções distintas:

um simulante de agentes vesicantes da série H e dois simulantes de agentes neurotóxicos

das séries G e V. A composição de cada mistura contém uma concentração de 0,1 V/V de

cada um dos solutos utilizando o etilenoglicol como solvente, conforme indica a Tabela 6.
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Tabela 6 � Composição das soluções simulantes propostas pela OPAQ.

Solução Solutos Solvente
Dimetil Sulfóxido (DMSO)

H Salicilato de metila (MS) Etilenoglicol
2-fenil-etanol (2-PET)

Dimetil formamida (DMF)
G Trimetilfosfato (TMPO) Etilenoglicol

Dipropilenoglicol monometiléter (DPGME)
Dimetil sulfóxido (DMSO)

V Tributilfosfato (TBPO) Etilenoglicol
Monoetanolamina (MEA)

Dipropilenoglicol monometiléter (DPGME)
Fonte: OPCW (2014)

(a) DMSO (b) MS (c) 2-PET

(d) TMPO (e) TBPO (f) DPGME

(g) DMF (h) MEA (i) Etilenoglicol

Figura 17 � Estrutura molecular das substâncias das misturas

3.3 Testes de desempenho das misturas

Após o desenvolvimento das soluções simulantes, estas foram submetidas a testes

tanto com o papel colorimétrico quanto com o GDA em diferentes condições.

3.3.1 Teste com o papel colorimétrico

Pipetou-se uma gota de cada uma das misturas separadamente na superfície de

uma folha de papel colorimétrico adquirido junto à Ouvry (OUVRY, 2023a), comparando

a coloração obtida com o previsto pelo fabricante.
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3.3.2 Testes com o GDA

Os testes com o GDA, adquirido da empresa Airsense Analytics, foram divididos

em duas condições distintas. Primeiramente, o GDA foi iniciado e submetido a cada uma

das soluções em um ambiente externo aproximando-se os frascos de solução simulante do

orifício de entrada.

Em seguida, as três soluções foram conservadas em um refrigerador e testadas

pela segunda vez, dessa vez em campo durante o estágio de Defesa Química, Biológica,

Radiológica e Nuclear disponibilizado pelo IDQBRN.

Nesse contexto, os simulantes foram dispostos em um cenário arti�cial de um

laboratório clandestino para que os alunos do estágio identi�cassem os agentes químicos

de guerra durante o treinamento.

3.4 Testes individuais de desempenho

Para desenvolver uma formulação otimizada de cada uma das três misturas da

Tabela 6, foram feitos testes individuais com as substâncias componentes de cada mistura

tanto no papel colorimétrico como no GDA.

3.4.1 Teste com o papel colorimétrico

Pipetou-se uma gota de cada uma das substâncias separadamente na superfície de

uma folha de papel colorimétrico adquirido junto à Ouvry (OUVRY, 2023a).

3.4.2 Testes com o GDA

Cada um dos compostos simulantes foi pipetado em pedaços de papel �ltro. Os

papeis de cada substância foram aproximados individualmente do GDA. Em seguida, foi

possível extrair os espectros IMS de cada composto e os dados de resposta nos demais canais

fornecidos pelo aparelho. Assim, pode-se identi�car quais compostos mais se comportam

como os AQG que se busca simular, de acordo com o GDA.

3.5 Medidas complementares

Foram propostas três formulações com base nos dados coletados na etapa anterior e

elaborado um documento com instruções de segurança para utilização das misturas (Anexo

A). Além disso, foram anexadas as �chas de toxicidade de cada composto (Anexo B).
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4 RESULTADOS E DISCUSSÃO

4.1 Espectrometria de massas

Amostras dos solutos da Tabela 6 foram analisadas individualmente por GC-MS.

Os respectivos espectros de massas de cada uma das substâncias podem ser visualizados

nas Figuras 18 e 19.

De acordo com a biblioteca do aparelho, os padrões de fragmentação observados in-

dicam que todos os espectros de massas apresentaram picos condizentes com as substâncias

estudadas, o que reforça a presença dos componentes necessários para o desenvolvimento

das soluções simulantes.

(a) 2-PET (b) DMF

(c) DMSO (d) DPGME

Figura 18 � Espectrometria de massas do 2-PET, DMF, DMSO e DPGME
Fonte: Autor.
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(a) MEA (b) MS

(c) TBPO (d) TMPO

Figura 19 � Espectrometria de massas da MEA, MS, TBPO e TMPO
Fonte: Autor.

4.2 Desempenho das misturas simulantes

4.2.1 Resultado das misturas no papel colorimétrico

O resultado dos testes das misturas em papel colorimétrico pode ser visualizado na

Figura 20.

Figura 20 � Resultado das misturas simulantes no papel colorimétrico
Fonte: Autor.

Como pode-se observar, cada mistura apresentou uma coloração semelhante à

indicada para seus respectivos AQG simulados. Isso indica que um ou mais compostos
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