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de Nomenclatura

1. Introducao

Esta ficha informativa aborda as convencdes de nomenclatura de
algumas das PFAS mais comumente reportadas, considerando o uso
histdrico, o estado atual da pesquisa cientifica sobre ocorréncia
ambiental e analises comerciais disponiveis. Para consultar as
convengdes de nomenclatura adicionais relacionadas a PFAS,
consulte Buck et al. (2011), como também o CompTox Chemicals
Dashboard da USEPA (https://comptox.epa.gov/dashboard/chemical-
lists/PEFASMASTER). A definigdo de PFAS continua evoluindo,
refletindo assim o estudo continuo desses compostos. A Tabela 2-1
no Guia Técnico inclui exemplos de definicbes de PFAS.

A familia de PFAS pode ser dividida em duas classes principais:
poliméricos e nao poliméricos, conforme mostrado abaixo na Figura
1. Futuras atualizagbes da “arvore genealdgica” e da nomenclatura
sao esperadas devido ao crescente conhecimento publico desses
compostos.

Esta ficha informativa concentra-se principalmente na classe nao
polimérica de PFAS mais comumente detectada no meio ambiente.
Informagdes adicionais estdo disponiveis na Segéo 2.2 do Guia
Técnico.

Substancias Per e Polifluoroalquiladas (PFAS) - Convengoes

O ITRC desenvolveu uma série de fichas
informativas que resumem a ciéncia recente
e tecnologias emergentes referentes a
PFAS. As informacgdes apresentadas nesta
ficha informativa e nas demais sobre PFAS
estado descritas em maiores detalhes no
PFAS Technical and Regulatory Guidance
Document do ITRC (Guia Técnico)
(https://pfas-1.itrcweb.org/).

Essa ficha informativa descreve os
métodos usados para classificagdo de
PFAS encontrados no meio ambiente,

incluindo:
e PFAS Poliméricas e Nao Poliméricas;

o Acidos Perfluoroalquilados;
PFAS de Cadeias Longa e Curta;

Substancias Polifluoroalquiladas;

PFAS Lineares x Ramificados;
Acidos x Anions.
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Figura 1. Familia de substancias PFAS

Fonte: PFAS-1 - Figura 2-4
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2 PFAS Nao Poliméricas

A classe nao polimérica de PFAS engloba duas subclasses principais: substancias perfluoroalquiladas e substancias
polifluoroalquiladas, que incluem muitos grupos e subgrupos de produtos quimicos, exemplos dos quais estdo mostrados
na Figura 1. As PFAS nao poliméricas foram selecionadas no Guia Técnico com enfoque principal devido aos seguintes
fatores: (1) estdo incluidas na maioria das listas de analise de PFAS dos laboratérios; (2) sdo as PFAS mais comumente
detectadas (até o momento) em humanos, biota e outros meios ambientes; (3) aparentemente sao relativamente mais
abundantes em sites de investigacdo de PFAS; (4) podem ter dados disponiveis sobre os potenciais efeitos ecoldgicos e
a saude humana decorrentes da exposicdo ambiental; e/ou (5) valores orientadores estaduais ou federais podem existir
ou estar em desenvolvimento, no caso de algumas PFAS.

Esses compostos foram selecionados como principal enfoque do Guia Técnico, uma vez que: (1) sdo os mais
comumente detectados (até o momento) em humanos, na biota e outros meios ambientais; (2) parecem ser
relativamente mais abundantes nos sites de investigagdo de PFAS; (3) possuem mais dados disponiveis sobre os
potenciais efeitos ecolégicos e a salde humana decorrentes da exposicdo ambiental; (4) ja podem ter valores de
orientacao estaduais ou federais; e/ou (5) estdo incluidos na maioria das listas laboratoriais de analitos PFAS.

Substancias Perfluoroalquiladas

As substancias perfluoroalquiladas sdo moléculas Acido perfluorooctano sulfénico (PFOS)
totalmente fluoradas (perfluoro-) alquiladas (cadeia de - i

. f SO, [Cabega
carbono). Sua estrutura quimica basica é composta de
uma cadeia (ou “cauda”) de dois ou mais atomos de
carbono com um grupo funcional carregado (ou .
“cabega”) ligado a uma das extremidade. Normalmente, Acido perfluorooctandico (PFOA)
os grupos funcionais séo carboxilicos ou sulfénicos,
mas outras formas também sao detectadas no meio Cauda
ambiente. Esta estrutura, que é ilustrada na Figura 2
para acido perfluorooctano sulfénico (PFOS) e Figura 2. A estrutura de “cabega” e “cauda” de
perfluorooctano carboxilico, referido como acido PFOS e PFOA
perfluorooctandico (PFOA), pode ser escrita como:

Cn F2n+1 'R

Cauda |z

CO. | Cabeca

Onde, “Cn F2n+1” define o comprimento da “cauda” do composto perfluoroalquilado, “n” é 22 e “R” representa a “cabega”
do grupo funcional anexado. O grupo funcional pode conter 1 ou mais atomos de carbono, que estéo incluidos no
numero total de carbonos ao nomear o composto.

Acidos Perfluoroalquilados (PFAA)

Os acidos perfluoroalquilados (PFAA) sdo algumas das PFAS menos complexas e atualmente séo a classe de PFAS
mais comumente analisada no meio ambiente. A degradacgao bidtica e abidtica de muitas substancias polifluoroalquiladas
pode resultar na formagao de PFAA. Como resultado, os PFAA as vezes sdo chamados de “PFAS terminais” ou
“produtos finais de degradagao”, o que significa que nenhum outro produto de degradagéo se formara a partir deles sob
condigdes ambientais normais. As substancias polifluoroalquiladas (PFAS) que se degradam para criar PFAA sao
chamadas de “precursoras”. Os PFAA sao divididos em dois subgrupos principais:

e Acidos carboxilicos perfluoroalquilados (PFCA), ou carboxilatos perfluoroalquilados, sdo produtos finais de
degradacéo de certos compostos polifluoroalquilados precursores, como por exemplo, — fluorotelomeroalcoois
(FTOH). Um exemplo de um composto PFCA é acido perfluorooctandico (PFOA).

e Acidos perfluoroalquilados sulfénicos (PFSA), ou sulfonatos perfluoroalquilados, sdo também produtos finais de
degradacgédo de determinados compostos polifluoroalquilados precursores, como por exemplo, etil-perfluoro-alquil-
sulfonamidas (FASES). Um exemplo de um composto PFSA ¢é acido perfluorooctano sulfénico (PFOS).
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Os PFAA sao a maioria das PFAS tipicamente incluidos nas listas de
analitos-alvo de laboratérios comerciais, sendo as principais PFAS
para as quais valores de orientagdo baseados na saude federais ou

Muitas das PFAA normalmente detectadas
séo identificadas usando-se a seguinte sigla

estaduais tém sido estabelecidos. Como resultado, as PFAA tendem estrltirak

a direcionar a investigacao de sites e as decisfes quanto a PFEXY

remediagao e, desta forma, € til ter conhecimento das convengdes onde:

de nomenclatura estabelecidas para esta classe de compostos. PF = perfluoro

A Tabela 1 ilustra como essa estrutura de nomenclatura funciona X = comprimento da cadeia de atomos de
para determinados PFCA e PFSA, os quais sdo chamados, carbono, usando as mesmas convencdes
coletivamente, de PFAA. A tabela completa esta incluida no Guia de nomeacao que os hidrocarbonetos,
Técnico. baseadas no numero de dtomos de

carbono (por exemplo, B para butano ou 4
atomos de carbono, Pe para pentano ou 5
atomos de carbono)

Y = grupo funcional (por exemplo,
A = carboxilato ou &cido carboxilico e
S = sulfonato ou acido sulfénico)

Tabela 1. Estrutura basica de nomeacao e acronimos de PFAA selecionados

X Y |Acrénimo Nome Férmula N° CAS
B = buta (4 A' = dCarbognat'? ou| pEBA ’ .Perfluorobutanoatc'J. CsF7COz 45048-62-2
atomos de acido carboxilico Acido perfluorobutandico C3F7COOH 375-22-4
carbono) S = Sulfonato ou | pEgs Sulfonato de perfluorobutano C4FoSOz 45187-15-3
acido sulfénico Acido perfluorobutano sulfénico C4F9SOsH 375-73-5
A = Carboxilato ou PFOA Perfluorooctanoato C7F15CO2 45285-51-6
O =octa (8 | acido carboxilico Acido perfluorooctandico C7F15COOH 335-67-1
aton;os d)e S = Sulfonato ou Sulfonato de perfluorooctano CsF17S03 45298-90-6
carbono A Bni PFOS X
amdoéiiudlfoomco Acido perfluorooctano sulfonico CsF17SO3H 1763-23-1

Distingao entre Cadeia Longa e Cadeia Curta

Os PFAA as vezes sao descritos como de cadeia longa e de cadeia curta para agrupar PFCA e PFSA que podem se
comportar de maneira semelhante no meio ambiente. A Tabela 2 ilustra as diferencgas entre os PFCA e PFSA de cadeias
curta e longa.

Tabela 2. PFCA e PFSAsde cadeia curta e cadeia longa

Numero do Atomos
de Carbono 8 9 10 " 12
PECA PFCAs de cadeia curta PFCAs de cadeia longa
PFBA PFPeA | PFHxA PFHpA RREOI PENA PFDA | PFUnA | PFDoA
PFBS PFPeS PFOS PFNS PFDS PFUnS | PFDoS
PFSA i
PFSAccliﬁt;:adem PFSA de cadeia longa

Forma Anidnica x Forma Acida

Como observado acima, os nomes para as formas anibnica e acida dos PFAA séo frequentemente usados de forma
intercambiavel. Entretanto, é fundamental saber qual forma esta sendo abordada, devido as diferengcas em suas
propriedades fisicas e quimicas e comportamento no ambiente. Listamos abaixo alguns aspectos importantes a serem
lembrados em relagéo as formas anibnica x acida:



Substancias Per e Polifluoroalquiladas (PFAS) - Convencdes de Nomenclatura cont.

e A maioria dos PFAA esta presente em matrizes ambientais e humanas na sua forma anidnica. Por exemplo, o
PFOS esta presente no meio ambiente na forma anibnica, ou seja, sulfonato de perfluorooctano;

e Embora os laboratérios possam reportar PFOA ou PFOS usando a forma acida de seu nome, na verdade estao
medindo a forma aniénica (como por exemplo, perfluorooctanato ou perfluorooctano sulfénico), pois esta é a
forma que existe no meio ambiente;

e A forma acida e seus sais catidnicos associados possuem nimeros CAS, enquanto as formas anidnicas,
possivelmente ndo os possuem. Por exemplo, os PFOS podem existir como sais diferentes (catiénicos), incluindo
sédio, litio, potassio ou aménio. Cada um desses sais tera um numero CAS diferente;

¢ Quando ha sal ou acido na agua ou em outros liquidos, ele se dissocia (ou seja, perde seu hidrogénio) e o sal ou
acido se quebra para formar o anion (por exemplo, COO-).

Isomeros Lineares e Ramificados de PFAS

Muitas PFAS podem estar presentes como misturas de isbmeros lineares e ramificados (ou seja, compostos quimicos
com a mesma férmula quimica, mas estruturas moleculares diferentes), dependendo do processo de fabricagao utilizado.
Essas diferencgas estruturais sdo importantes, uma vez que podem afetar como os compostos se comportam no meio
ambiente. A presenca de isdbmeros lineares e ramificados pode ser Util para entender as fontes de PFAS e a idade da
fonte, uma vez que a producao de isbmeros varia de acordo com os processos de fabricacdo. Por exemplo, o processo
de fluorotelomerizagao produz principalmente PFAA lineares, enquanto a fluoragéo eletroquimica (ECF) produz uma
mistura de isdbmeros de PFAA lineares e ramificados. A presenca de isdbmeros lineares e ramificados também pode ter
implicagdes relacionadas ao particionamento, transporte e bioacumulagao.

Substancias Polifluoroalquiladas

Substancias polifluoroalquiladas e alguns polimeros fluorados de cadeia lateral estdo sendo cada vez mais identificados
como importantes para entender o destino e transporte de PFAS nos sites, onde sao liberados, e no meio ambiente
(OCDE 2013; Butt, Muir e Mabury 2014; Liu e Mejia-Avendafio 2013; Wang et al. 2011; Mejia-Avendafo et al. 2016). A
Figura 1 destaca as substancias polifluoroalquiladas que, até o momento, foram mais comumente detectadas em sites
com PFAS (Barzen-Hanson et al. 2017; OECD 2018).

As substéancias polifluoroalquiladas distinguem-se das substancias perfluoroalquiladas por ndo serem totalmente
fluoradas. Em vez disso, elas tém um atomo que nao é fluor (tipicamente hidrogénio ou oxigénio) ligado a pelo menos um
atomo de carbono, mas nao a todos, enquanto que, pelo menos dois ou mais dos atomos de carbono remanescentes da
cauda de atomos de carbono sao totalmente fluorados. A Figura 3 mostra um exemplo de uma substancia
polifluoroalquilada na qual dois dos atomos de carbono na cauda n&o séo totalmente fluorados, enquanto os carbonos
restantes sdo. Isso também ilustra a convengao de nomenclatura “n:x” onde “n” € o nimero de atomos de carbono
totalmente fluorados (neste caso, 8) e “x” € o numero de dtomos de carbono que nao sao totalmente fluorados (neste

caso, 2).

A ligagao carbono-hidrogénio (ou outra ligacdo nao fluorada) nas moléculas de polifluoroalquiladas cria um ponto “fraco”
na cadeia de atomos de carbono que é suscetivel a degradagao bidtica ou abidtica. Como resultado, muitas substancias
polifluoroalquiladas que contém um grupo perfluoroalquil CF s&o possiveis compostos precursores, os quais tém o
potencial de serem transformados em PFAA.

Substancias Fluoroteloméricas 8 2
As substancias fluoroteloméricas sédo substancias polifluoro- : —

alquiladas produzidas pelo processo de fluorotelomerizagéo. A

transformacé&o de substéncias a base de fluorotelémeros € uma Qo 0
fonte potencial de PFCA no meio ambiente, mas n&o de PFSA P P

(Buck et al. 2011). As seguintes substancias fluoroteloméricas sao ﬁ o

as mais comumente detectadas no ambiente até o momento:

e Alcoois Fluoroteloméricos (FTOH): Os alcoois : P
fluoroteloméricos n:2 (FTOH n:2) sdo matérias-primas Figura 3. Exﬁ?plo d? ur_rliadsubstanma
essenciais na produgao de acrilatos de fluoroteldbmero polifiuoroalquiiada

n:2 e metacrilatos de fluoroteldmero n:2 (Buck et al. Fonte: M. Olson, Trihydro. Usado com permiss&o. PFAS-1,
2011). Figura 2-12.
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e Acidos sulfénicos fluoroteloméricos (FTSA): Os &cidos sulfénicos fluoroteloméricos n:2 (FTSA n:2) vém sendo
detectados em matrizes ambientais em sites onde foi usada espuma formadora de pelicula aquosa (AFFF), e em
efluentes de estagdes de tratamento de efluentes e lixiviados provenientes de aterros. FTSA sdo compostos
precursores e podem sofrer biotransformagéo aerdbica para formar PFCAs (Buck et al. 2011).

e Acidos carboxilicos fluororoteloméricos (FTCA): Esses compostos se formam através da biodegradagao de
FTOHSs (Buck et al. 2011; Liu e Mejia Avendafio 2013) e vém sendo detectados em lixiviados provenientes de
aterros.

3 PFAS Poliméricas

Polimeros sdo moléculas grandes formadas pela combinagao de muitas moléculas menores idénticas (ou mondmeros)
em um padrao repetitivo. Subclasses da classe polimérica incluem fluoropolimeros, perfluoropoliéteres poliméricos
(PFPE polimérico) e polimeros fluorados de cadeia lateral. Em geral, acredita-se atualmente que algumas das PFAS
poliméricas representam riscos menos imediatos ecolégicos e a saide humana em relagédo a algumas PFAS nao
poliméricas. Como mencionado anteriormente, a maioria dos compostos de interesse encontrados em sites onde
ocorrem liberagdes ambientais € ndo-polimérica.

5 Referéncias e Acronimos

As referéncias citadas nesta ficha informativa e em outros documentos podem ser encontradas em https://pfas-
1.itrcweb.org/references/. Numeros de referéncia sao incluidos nesta ficha informativa para citagdes nao exclusivas na
lista de referéncia do Guia Técnico.

Os acronimos utilizados nesta ficha informativa e no Guia Técnico podem ser encontrados em https://pfas-
1.itrcweb.org/acronyms/.

Substéancias Per e Polifluoroalquiladas (PFAS) - Contatos

Sandra Goodrow e New Jersey Department of Environmental Protection
609-940-4164 » Sandra.Goodrow@dep.nj.gov

Kristi Herzer  Vermont Department of Environmental Conservation
802-461-6918 e Kristi.Herzer@vermont.gov
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