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INTRODUCAO

Os fendmenos verificados em Fisico-Quimica sdo, geralmente, desenvolvidos através
de experimentagdo. Desta forma, as correlagdes entre variaveis possuem comportamento nao
linear, o que origina, portanto, a necessidade de equacdes ndo lineares para a determinagao de
parametros. De acordo com Zeviani; Junior; Bonat (2013), estes pardmetros correspondem as
caracteristicas intrinsecas de um fenomeno observado e questionado (Zeviani; Junior; Bonat,
2013). A adsorcao ¢ uma alternativa segura e eficaz para a remog¢ao de poluentes de dguas
contaminadas, uma vez que apresenta baixo custo e eficiéncia satisfatoria (Sessarego et al.,
2019). Este método baseia-se em uma operagao de transferéncia de massa, isto €, apresenta a
capacidade de identificar a habilidade que determinados s6lidos possuem de acumular, em sua
superficie, inimeras substancias que estdo dispersas em um fluido (Ruthven, 1984).

A espécie que estd aglomerada na interface de um material denomina-se adsorvato ou
adsorbato e a superficie solida em que o adsorvato acumula-se ¢ designada adsorvente ou
adsorbente (Ruthven, 1984). Além disso, de acordo com a natureza das forgas envolvidas, a
adsor¢do pode ser classificada em fisissor¢do e quimissor¢do. Assim, na adsor¢do fisica, a
ligacdo de um adsorbato a superficie de um adsorvente ¢ realizada através de uma interagao
menos intensa. Em contrapartida, o procedimento de quimissor¢do associa-se com a troca ou
compartilhamento de elétrons entre moléculas de adsorbato e adsorvente (Nascimento et al.,

2020). Os principais fatores que influenciam o desempenho da adsor¢do abrangem area
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superficial especifica, porosidade, h1drofob1c1dade de um material e condi¢gdes operacionais
(Jimenez; Bosco; Carvalho, 2004).

A abordagem de estimagao de parametros cinéticos de adsor¢ao pode ser realizada de
diversas maneiras, entretanto, evidenciam-se as Equacdes de Pseudo-Primeira Ordem (PPO)
(Lagergren, 1898) e Pseudo-Segunda Ordem (PSO) (Ho; McKay, 1999), ambas originalmente
ndo lineares. Porém, embora muitos trabalhos utilizem maneiras ndo lineares, hd uma ampla
insercdo de versoes linearizadas destes modelos, que incluem as verificagdes de Bakhtaoui et
al. (2025), Tirkey; Mishra (2025) e Yuliana et al. (2025). A aplicagdo de modelos lineares
possui vantagens relevantes, como, por exemplo, redu¢do de esfor¢co computacional, auséncia
de necessidade de softwares especificos, minimiza¢ao de tempo de processamento de dados e
utilizacao em andlises cotidianas. Portanto, o presente trabalho propds verificar e comparar a

eficiéncia de ajustes lineares e ndo lineares de modelos cinéticos de adsor¢do a 20 °C e 25 °C.
CAMINHOS METODOLOGICOS, RESULTADOS E DISCUSSAO

O parametro cinético de adsorcao fundamentou-se em Silva Junior ef al. (2022). Desta
maneira, foram realizados dois ensaios de adsorcao, a 20 °C e 25 °C, com a finalidade de
compreender o desempenho de adsor¢do em fun¢do do tempo e da temperatura. Os modelos
cinéticos de adsor¢ao de Pseudo-Primeira Ordem (PPO), desenvolvidos por Lagergren (1998),
e Pseudo-Segunda Ordem (PSO) (Ho; Mckay, 1999) estdo representados nas Equagdes 1 e 2,
respectivamente, em que q, ¢ a quantidade adsorvida ao longo do tempo (mg.g '.min"), k, é a
taxa constante de adsor¢do de Pseudo-Primeira Ordem (min'), q. é a quantidade de soluto
adsorvido no equilibrio (mg.g™"), k, ¢ a taxa constante de adsor¢do de Pseudo-Segunda Ordem
(gmg '.min"), q, ¢ a quantidade de soluto adsorvido na superficie do sorvente a qualquer
momento (mg.g™") e t é o tempo (min).

gt = ge(1—e (Equagio 1)
k,.qe’.t N
qt = W (Equagao 2)

Para obter uma equacdo linearizada de PPO, reorganizou-se a Equagdo 1 e aplicou-se

logaritmo natural (In) em ambos os sentidos desta igualdade, assim, adquiriu-se a Equagao

1.3, conforme se visualiza abaixo.
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(Equacao 1.1)

(Equacao 1.2)

In(qt) = k1' t + In(qe) (Equagdo 1.3)

Ademais, com o intuito de conquistar uma equagao linearizada de PSO, rearranjou-se

a Equacdo 2, logo, obteve-se a Equacao 2.3.

1+k2.qe.t 1 .
T 2. (Equacao 2.1)
,-qe -t
k_.qe.t
! + 2 > =L (Equacao 2.2)
k,.qe .t k,.qe".t qt

1 1 11 ~

b ad T+q_e_ p (Equagdo 2.3)

O ajuste ndo linear dos modelos cinéticos de adsorcao foi realizado com um sofiware
denominado Statistica e os parametros foram avaliados pela minimiza¢do da funcdo objetivo
(Fop) dos minimos quadrados a partir do método Levenberg-Marquardt. Além disso, foram
estimados o coeficiente de determinagao (R?), o coeficiente de correlagdo de Spearman, em
modulo, (p) e o intervalo de confianga dos parametros (95%). Os valores de |p| > 0,9 indicam
elevada correlagdo entre os parametros (Ketzer; De Castilhos, 2021).

Na Tabela 1, observam-se os parametros cinéticos e estatisticos de ajustes de modelos

de PPO e PSO Nao Lineares e Lineares.

Tabela 1 - Parametros Cinéticos e Estatisticos de Modelos PPO e PSO Nio Lineares (NL) e Lineares (L)

Modelo  Condicio k; (min™) q. (mg.g™) R? lo| F,.i
PPO 20 °C 0,1261 +£0,0523 77,6492 + 5.39587  0,9744 0,4788 131,6762
(NL) 25 °C 0,0428 £0,0104  71,7175+5,7056  0,9853  0,7601 61,2270

Modelo  Condic¢io k; (min) qe. R? lo] Fo;
PPO 20 °C 0,0027 £ 0,0014 63,1707 £5,9621 0,8334 0,8198 0,0141

(L) 25°C 0,0069 + 0,0043 36,8738 + 11,7445  0,7758 0,8198 0,1329

Modelo  Condi¢do  k, (g.mg'.min™) q. (mg.g™" R? lo| | O
PSO 20 °C 0,0025 + 0,0005 84,4692 + 3,9313 0,9946 0,8540 27,8799
(NL) 25 °C 0,0009 + 0,0002 85,9558 +4,7234 0,9968 0,9407 13,1525

Modelo Condi¢io  k, (g.mg'.min™) qe. R? lo] Fo;
PSO 20 °C 0,0014 + 0,0005 83,2470 + 4,5472 0,9437 0,8715 9,6.107

(L) 25°C 0,0007 + 0,0002 81,2255 + 7,0044 0,9909 0,9634 2,5.10

Fonte: Os autores (2025)
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Ademais, nas Figuras 1, 2, 3 e 4, visualizam-se os graficos resultantes de ajustes Nao

Lineares e Lineares de Modelos PPO e PSO a 20 °C e 25 °C.

Figura 1 - Ajuste PPO a 20 °C: (a) Nao Linear e (b) Linear
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Fonte: Os autores (2025)
Figura 2 - Ajuste PPO a 25 °C: (a) Nao Linear e (b) Linear
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Figura 3 - Ajuste PSO a 20 °C: (a) Nao Linear e (b) Linear
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A verificagdo destes resultados, presentes na Tabela 1 e Figuras 1, 2, 3 e 4, demonstra
diferencas significativas entre os ajustes lineares e nao lineares. Deste modo, para o modelo
PPO, o ajuste ndo linear apresentou valores de R? elevados (0,9744 a 0,9853) e estimativas de
capacidade de equilibrio (qe) proximas de dados experimentais, com correlagdes de Spearman
abaixo de 0,9, indicando independéncia entre os pardmetros € maior consisténcia estatistica.
Em contrapartida, o ajuste linear do modelo cinético de PPO apresentou um desempenho
inferior, com resultados de R? relativamente baixos (0,7758 a 0,8334) e parametros pouco
representativos, evidenciando que a linearizacdo comprometeu a qualidade deste modelo.

Em contrapartida, para o modelo cinético de PSO, os ajustes lineares e os ndo lineares
apresentaram valores satisfatorios de R?, intervalos de confianca e fungdo objetivo. Assim, o
modelo nao linear de PSO destacou-se com valores de R? acima de 0,99. Porém, os resultados
de |p| foram proximos ou iguais a 0,9, o que ressalta a existéncia de uma forte correlagdo entre
os parametros e, consequentemente, o0 comprometimento da independéncia estatistica, embora
o ajuste matematico tenha sido excelente. Contudo, conclui-se que o modelo cinético de PPO
aproximou-se de dados experimentais deste trabalho de adsor¢do, com satisfatorios valores de

R?, intervalos de confianca e |p|.
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CONCLUSOE

Diante destes resultados obtidos, verifica-se que o estudo cinético de adsor¢ao ¢ uma
ferramenta indispenséavel para a compreensdo de mecanismos de remogdo de contaminantes
de matrizes aquosas, principalmente quando associada a aplicabilidade em procedimentos de
tratamento de aguas superficiais e efluentes industriais. Os ensaios conduzidos a 20 °C e 25
°C permitiram avaliar o comportamento de um sistema em fun¢ao da variagao de temperatura
e do tempo, demonstrando a importincia de andlises comparativas entre modelos cinéticos de
PPO, PSO e suas respectivas versoes linearizadas, uma vez que foi realizada a observacao de
ocorréncia de distor¢do de parametros ¢ dados estatisticos.

Os resultados evidenciaram que a linearizagao, embora utilizada devido a simplicidade
operacional e menor demanda computacional, comprometeu a fidelidade dos ajustes cinéticos,
sobretudo no caso do modelo de PPO, que apresentou valores de coeficientes de determinacao
(R?) inferiores e dados estatisticos menos representativos quando comparados ao ajuste nao
linear. O modelo nao linear de PPO demonstrou maior confiabilidade estatistica, com valores
elevados de R?, intervalos de confianga consistentes e coeficientes de correlagdo de Spearman
inferiores a 0,9, o que ressalta uma independéncia entre os pardmetros e maior credibilidade
dos resultados adquiridos.

Assim, conclui-se que o modelo mais representativo para esta cinética de adsorcao foi
o PPO nao linear, visto que este ajuste conciliou adequagdo matematica e maior consisténcia
estatistica, aproximando-se de maneira mais fiel aos dados experimentais obtidos durante a
execugdo deste estudo. Portanto, enfatiza-se a relevancia de inser¢ao de modelos ndo lineares
em estudos de adsorcdao, uma vez que estes ajustes consistem em ferramentas mais precisas
para a descrigcdo deste fendmeno, fornecendo dados mais confiaveis para o desenvolvimento e

otimizagdo de tecnologias ambientais direcionadas a descontaminagdo de efluentes.
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