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RESUMO 

RAMOS, Jonatas Luiz. Adsorção de anti-hipertensivos do meio aquoso por biocarvões 

preparados de resíduos vegetais após estudos de predição e priorização de fármacos. 

2026. 157 f. Dissertação (Mestrado em Ciência dos Materiais) – Universidade Federal de São 

Carlos, Sorocaba, 2026. 

Compostos farmacêuticos têm sido amplamente detectados como contaminantes emergentes 

(CE) em ambientes aquáticos, destacando-se por sua persistência, baixa biodegradabilidade e 

potenciais riscos à saúde e aos ecossistemas, mesmo em baixas concentrações. Cerca de 80% 

das águas residuais globais não recebem tratamento adequado, contribuindo para a liberação 

contínua desses compostos, uma vez que parte das doses administradas é excretada inalterada 

ou como metabólitos ativos. Entre as tecnologias alternativas, a biossorção tem se destacado 

pela eficiência, baixo custo e sustentabilidade. Neste contexto, o presente trabalho propôs uma 

etapa sistemática de predição e priorização de fármacos, baseada na integração de critérios de 

ocorrência ambiental, toxicidade e dados de consumo, com o objetivo de identificar e selecionar 

compostos de maior relevância ambiental no estado de São Paulo. A partir desse processo, 

foram selecionados os anti-hipertensivos metildopa (MDP) e doxazosina (DOX). Para sua 

remoção, foram desenvolvidos biossorventes carbonáceos, CL e BC, a partir de resíduos de 

levedura e pó de cortiça, respectivamente, que foram modificados com nanopartículas 

magnéticas (NP), originando os bionanocompósitos magnéticos CL-NP e BC-NP. Os materiais 

obtidos foram caracterizados por FTIR, DRX, MEV e determinação do ponto de carga zero 

(pHPCZ). Os ensaios de adsorção em batelada avaliaram os efeitos do pH da solução, tempo de 

contato, dosagem do biossorvente e capacidade de sorção. Os resultados indicaram que a sorção 

foi favorável em toda a faixa de pH investigada (6-10), e que a dosagem de 0,5 g L–1 apresentou 

melhor desempenho nos ensaios. O equilíbrio foi atingido em aproximadamente 30 minutos, 

com melhor ajuste ao modelo cinético de pseudo-segunda ordem, sugerindo um processo 

predominantemente controlado por quimissorção. As capacidades de sorção variaram entre 7,48 

e 38,76 mg g–1, e os dados de equilíbrio indicaram a presença de superfícies heterogêneas. Dessa 

forma, os biossorventes desenvolvidos demonstraram elevado potencial na remoção dos 

fármacos avaliados, evidenciando a importância da etapa de predição e priorização, além de 

reforçar a viabilidade do uso de resíduos agroindustriais como uma estratégia eficiente, 

acessível e ambientalmente adequada para o tratamento de águas contaminadas. 

Palavras-chave: Contaminantes emergentes; Biossorção; Carvão ativado; Fármacos anti-

hipertensivos. 
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ABSTRACT 

 

RAMOS, Jonatas Luiz. Adsorption of antihypertensive drugs from aqueous medium by 

biochars prepared from plant waste after drug prediction and prioritization studies. 

2026. 157 f. Master in Material Science – Federal University of São Carlos, Sorocaba, 2026. 

Pharmaceutical compounds have been widely detected as emerging contaminants (EC) in 

aquatic environments, standing out for their persistence, low biodegradability, and potential 

risks to health and ecosystems, even at low concentrations. Approximately 80% of global 

wastewater does not receive adequate treatment, contributing to the continuous release of these 

compounds, since part of the administered doses is excreted unchanged or as active 

metabolites. Among alternative technologies, biosorption has stood out for its efficiency, low 

cost, and sustainability. In this context, the present work proposed a systematic step for 

predicting and prioritizing pharmaceuticals, based on the integration of criteria of 

environmental occurrence, toxicity, and consumption data, to identify and select compounds 

of greater environmental relevance in the state of São Paulo. From this process, the 

antihypertensive drugs methyldopa (MDP) and doxazosin (DOX) were selected. For their 

removal, carbonaceous biosorbents, CL and BC, were developed from yeast residues and cork 

powder, respectively, which were modified with magnetic nanoparticles (NP), resulting in the 

magnetic bionanocomposites CL-NP and BC-NP. The materials obtained were characterized 

by FTIR, XRD, SEM, and determination of the pH at the point of zero charge (pHPZC). Batch 

adsorption tests evaluated the effects of solution pH, contact time, biosorbent dosage, and 

sorption capacity. The results indicated that sorption was favorable across the entire pH range 

investigated (6-10), and that a dosage of 0.5 g L–1 showed the best performance in the tests. 

Equilibrium was reached in approximately 30 minutes, with a better fit to the pseudo-second-

order kinetic model, suggesting a process predominantly controlled by chemisorption. 

Sorption capacities ranged from 7.48 to 38.76 mg g–1, and equilibrium data indicated the 

presence of heterogeneous surfaces. Therefore, the developed biosorbents demonstrated high 

potential in removing the prioritized pharmaceuticals, highlighting the importance of the 

prediction and prioritization step, and reinforcing the viability of using agro-industrial waste 

as an efficient, accessible, and environmentally sound strategy for treating contaminated water. 

Keywords: Emerging contaminants; Biosorption; Activated carbon; Antihypertensive drugs. 
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ORGANIZAÇÃO DA DISSERTAÇÃO 

 

Este trabalho foi dividido em três capítulos. No Capítulo 1 são apresentados estudos 

de predição e priorização de fármacos anti-hipertensivos, com potencial de contaminação 

ambiental, por meio da integração de dados de consumo no estado de São Paulo, parâmetros 

farmacocinéticos, taxas de remoção em estações de tratamento e propriedades físico-químicas 

e toxicológicas, utilizando as ferramentas EPI Suite™ e ToxPi™. O Capítulo 2 é dedicado ao 

desenvolvimento dos materiais adsorventes, incluindo a preparação de biocarvão e carvão 

ativado, a partir de resíduos de levedura e pó de cortiça, assim como da síntese de 

nanopartículas de magnetita por coprecipitação e a produção de bionanocompósitos. Neste 

capítulo também é apresentada a caracterização dos materiais, por meio das técnicas FTIR, 

DRX, MEV e pela determinação do ponto de carga zero (pHPCZ). Por fim, no Capítulo 3 é 

demonstrada a aplicação de biossorventes na remoção de fármacos priorizados, por meio de 

ensaios de adsorção em batelada, com análise da influência de variáveis como pH, tempo de 

contato, dosagem do biossorvente e capacidade máxima de adsorção. Neste, são também 

apresentados ciclos de reuso dos bionanocompósitos e aplicação destes na remoção de 

fármacos em amostra de água superficial de lago. Os resultados foram interpretados por 

aplicação de modelos cinéticos e isotérmicos aos dados experimentais, visando compreender 

os mecanismos envolvidos no processo de adsorção. 
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INTRODUÇÃO 

Nas últimas décadas, os compostos farmacêuticos foram reconhecidos como 

contaminantes emergentes (CE) em diversos ambientes aquáticos. Esses compostos, mesmo 

em concentrações baixas nos efluentes das estações de tratamento de águas residuais, 

representam riscos significativos para o meio ambiente e a saúde humana devido à sua 

persistência e baixa biodegradabilidade, incluindo alterações comportamentais em organismos 

aquáticos, distúrbios endócrinos, efeitos teratogênicos e redução da sobrevivência de espécies 

expostas, evidenciando potenciais prejuízos ecológicos mesmo em níveis traço (Vasquez et 

al., 2014; Mohammadzadeh et al., 2024). 

O rápido desenvolvimento econômico global, aliado à expansão populacional e à 

urbanização acelerada, tem viabilizado cada vez mais a criação de medicamentos e vacinas 

essenciais para o tratamento de diversas doenças em humanos e animais. Consequentemente, 

o uso desses componentes está em constante crescimento, resultando também no aumento do 

descarte de resíduos farmacêuticos na rede de esgoto (Magesh; Renita; Kumar, 2020). Estima-

se que 80% de todas as águas residuais do mundo não são tratadas adequadamente ou sequer 

são tratadas (Coelho et al., 2020). 

Os fármacos podem ser encontrados em águas residuais devido à sua eliminação por 

excreção, banho ou descartes diretos. Mesmo após o tratamento desses efluentes em estações 

de tratamento de água e esgoto, os compostos químicos presentes nos medicamentos mostram-

se resistentes, persistindo e sendo eventualmente descarregados em corpos d'água destinados 

ao consumo humano (Glassmeyer et al., 2017). De acordo com dados do Programa EPI 

Suite™, que considera diversas propriedades físico-químicas e destinos ambientais finais de 

contaminantes, no caso do anti-hipertensivo metildopa, apenas 1,85% desse composto é 

removido efetivamente durante o processo de tratamento. Além disso, após o consumo de 

fármacos, a maior parte dos medicamentos não metabolizados é excretada pela urina e fezes, 

sendo que, no caso de metildopa, 24% da dose é excretada não modificada na urina (Buhs et 

al., 1964).  

Neste contexto, o presente estudo se alinha ao cumprimento dos Objetivos de 

Desenvolvimento Sustentável (ODS), parte integrante da Agenda 2030, com destaque para o 

ODS 6 – Água Potável e Saneamento, bem como para o ODS 3 – Saúde e Bem-Estar e o ODS 

14 – Vida na Água, ao abordar a mitigação de contaminantes em matrizes aquosas, 

contribuindo para a gestão sustentável da água, a proteção da saúde humana e a preservação 
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dos ecossistemas aquáticos (Brennan et al., 2021). A busca por soluções eficazes, portanto, 

contribui não apenas para o aprimoramento dos sistemas de saneamento, mas também 

fortalece o progresso rumo às metas estabelecidas pela Organização das Nações Unidas (ONU) 

(United Nations, 2025). 

Diante disso, é imprescindível desenvolver técnicas que sejam eficientes para a 

descontaminação desses ambientes. A adsorção é considerada uma técnica promissora para 

descontaminação de matrizes aquosas contaminadas por fármacos, por se tratar de um 

processo universal, de baixo custo, simples operação e com a ausência de subprodutos 

indesejáveis (Ali; Asim; Khan, 2012; Seid et al., 2022; Zhang et al., 2019). Dentre as técnicas 

de adsorção, encontra-se a biossorção que diz respeito à remoção de poluentes em solução 

utilizando materiais de origem natural ou seus derivados, biomassas (Torres, 2020). 

O uso de carvão ativado (CA) tem sido relatado como um mecanismo eficiente na 

biorremediação de águas contaminadas (Ramos et al, 2022; Corral-Bobadilla et al., 2021; 

Nnaji et al., 2021). Tal eficiência decorre das propriedades físico-químicas do material, 

especialmente de sua ampla área superficial e da diversidade de sítios ativos presentes na 

superfície. Essas características favorecem a interação do carvão ativado com diferentes 

contaminantes dissolvidos, ampliando seu desempenho na remoção de espécies tóxicas. A 

estrutura do material, constituída por uma base grafítica, apresenta bordas e imperfeições 

capazes de incorporar heteroátomos como oxigênio, nitrogênio e hidrogênio, os quais 

contribuem para a formação de grupos funcionais responsáveis pelos processos de adsorção 

(Barbosa; Labuto; Carrilho, 2021). 

Associado à biomassa, o uso de nanopartículas vem sendo relatado como uma 

alternativa para desenvolver processos de descontaminação eficientes e de baixo custo, 

facilitando a remoção de contaminantes tóxicos por meio de modificações químicas nos 

biossorventes (José et al., 2019; Abilio et al., 2021). O uso combinado de nanopartículas e 

biossorventes pode ser uma alternativa para impulsionar a bioeconomia produzindo materiais 

híbridos com as características adequadas para a remoção de espécies contaminantes em meios 

aquosos (Labuto; Carrilho, 2016). 

Considerando a relevância das técnicas de biossorção no processo de remoção de 

compostos fármacos potencialmente tóxicos de corpos aquáticos e as crescentes evidências do 

emprego de carvões ativados como biossorventes eficazes, o presente trabalho propõe analisar 

a eficiência do emprego de biocarvões obtidos de biomassas, antes e após nanomodificação 

com magnetita na sorção de fármacos da classe dos anti-hipertensivos em meio aquoso. 
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Para selecionar os anti-hipertensivos-alvo dos estudos de remoção, este trabalho 

propõe realizar sua predição e priorização, entendidas como etapas complementares: predição 

refere-se à identificação preliminar de fármacos potencialmente críticos com base em dados 

de ocorrência ambiental, toxicidade, consumo e propriedades físico-químicas; já a 

priorização consiste na seleção daqueles com maior relevância ambiental e sanitária para 

investigação experimental (Guarnieri et al., 2024). 

Esta etapa baseou-se nos dados quantitativos de comercialização desta classe 

terapêutica para o estado de São Paulo, complementados por informações sobre a 

farmacocinética das moléculas. Além disso, foram analisados dados sobre coleta e tratamento 

de esgoto, bem como as taxas de remoção de cada molécula em sistemas convencionais, 

utilizando o software de predição EPI Suite™. Também foram avaliados parâmetros físico-

químicos e toxicológicos das substâncias, com apoio do software ToxPi™ para hierarquização 

e priorização das moléculas mais relevantes. 

Parte-se da hipótese de que os biocarvões obtidos de resíduos vegetais apresentam 

propriedades adequadas para a sorção dos anti-hipertensivos selecionados, que a modificação 

com nanopartículas magnéticas facilita a separação do adsorvente após o processo de sorção 

e que os fármacos priorizados possuem afinidade suficiente para serem serem eficientemente 

removidos do meio aquoso. 

 

 

 

 



20 

 

 
 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

Capítulo 1 

 

Análise preditiva e seleção de 

anti-hipertensivos para 

estudos de impacto ambiental 

 

 



21 

 

 
 

1.1 INTRODUÇÃO 

Este capítulo faz uma abordagem a respeito da predição e priorização ambiental de 

fármacos anti-hipertensivos comumente consumidos no estado de São Paulo. Foram utilizadas 

informações de consumo, propriedades físico-químicas, farmacocinéticas e ecotoxicológicas, 

com o intuito de estimar a massa potencialmente liberada no ambiente e avaliar os riscos 

associados. Por meio da ferramenta ToxPi™, foi construído um índice integrado de risco 

ambiental, permitindo a definição de um ranking de compostos prioritários para fins de 

monitoramento e tratamento. 
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1.2 REVISÃO DA LITERATURA 

1.2.1 Contaminantes emergentes 

Diversos compostos presentes em produtos de uso cotidiano, como itens de higiene 

pessoal, plastificantes, fármacos, agrotóxicos, surfactantes, entre outros, são considerados 

essenciais para a vida moderna. No entanto, com o aumento da qualidade de vida e as crescentes 

exigências dos consumidores, o consumo desses produtos tem se intensificado 

significativamente (Khan et al., 2018).  

No Brasil, por exemplo, o uso de medicamentos, cosméticos e produtos de cuidados 

pessoais tem crescido de forma constante, acompanhado pela expansão do setor industrial e do 

mercado farmacêutico. Esse aumento resulta em maior carga de compostos lançados no 

ambiente, principalmente devido à excreção humana, ao descarte inadequado de produtos e às 

limitações da infraestrutura de coleta e tratamento de esgoto (Marson et al., 2022). 

Nesse contexto, uma ampla e crescente variedade de compostos, comumente detectados 

em ambientes aquáticos, passou a ser reconhecida recentemente como uma classe relevante de 

poluentes, chamados contaminantes emergentes (Ouda et al., 2021). A presença dessas 

substâncias em sistemas aquáticos representa um desafio considerável para os processos 

convencionais de tratamento, sendo difícil sua remoção efetiva em curto prazo (Wilkinson et 

al., 2017). 

De acordo com a definição dada pelo United States Geological Survey (USGS), os 

contaminantes de preocupação emergentes, ou simplesmente contaminantes emergentes (CE), 

englobam quaisquer produtos químicos, sejam sintéticos ou naturais, ou qualquer 

microrganismo que não seja comumente monitorado no ambiente, mas que possuam o potencial 

de disseminar no ambiente e gerar efeitos adversos conhecidos ou suspeitos, tanto na ecologia 

quanto na saúde humana (USGS, 2017). 

Tais substâncias têm sido detectadas em matrizes ambientais (solo, água e ar) e podem 

ter origem antrópica, presentes em efluentes domésticos, industriais, hospitalares e nos 

resultantes das atividades agropecuárias, ou de ocorrência natural, como os compostos 

encontrados em diversas espécies vegetais (Montagner; Vidal; Acayaba, 2017). Atualmente, a 

maioria dos CE não são regulamentados em todo o mundo, ou seja, não há legislação que 

estabeleça valores máximos permitidos em matrizes como água potável, rios ou águas 

subterrâneas (Taheran et al., 2018). 
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As estações de tratamento de águas residuárias constituem uma das principais fontes de 

contaminantes emergentes, uma vez que os efluentes tratados são, em geral, descarregados em 

corpos d’água superficiais, podendo posteriormente atingir os sedimentos, o solo, as águas 

subterrâneas e ambientes marinhos (Golovko et al., 2018). Tal disseminação ocorre porque a 

maioria dessas estações opera com etapas primárias (gradeamento, peneiramento e 

sedimentação) e secundárias (processos biológicos como lodos ativados ou filtros biológicos), 

que são eficientes para remover matéria orgânica biodegradável, sólidos suspensos e nutrientes, 

mas não são projetadas para degradar moléculas recalcitrantes, como fármacos, hormônios e 

diversos contaminantes emergentes (Rout et al., 2021). Como consequência, grande parte 

dessas substâncias atravessa o tratamento praticamente inalterada e é liberada nos corpos 

hídricos, contribuindo diretamente para a poluição difusa e persistente (Tondera et al., 2018). 

Outras fontes de CE envolvem a indústria farmacêutica, pesticidas, surfactantes, 

retardantes de chama, indústria de fertilizantes, adoçantes artificiais, hormônios, compostos 

perfluorados, drogas ilícitas, adesivos para roupas, solventes para limpeza, pomadas, espuma 

para almofadas, cosméticos, produtos de beleza e higiene pessoal, protetor solar, bebidas e 

alimentos embalados, os quais representam uma ameaça significativa à saúde e ao bem-estar de 

humanos e organismos marinhos devido à sua presença no meio ambiente (Khan et al., 2022). 

A Figura 1.1 apresenta as principais fontes de poluentes emergentes. 

 

Figura 1.1 – Principais fontes de poluentes emergentes. 

 
Fonte: O autor, 2025. 
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Embora ainda não exista uma classificação geral oficialmente reconhecida para os 

contaminantes emergentes, a Tabela 1.1 apresenta uma categorização ampla que pode ser 

adotada como referência. Essa classificação, baseada em Morin-Crini et al. (2022), organiza os 

CE em grandes grupos e relaciona suas principais preocupações nos compartimentos aquáticos, 

independentemente de seu risco específico à saúde humana ou ao meio ambiente. 

 

Tabela 1.1 – Classificação de contaminantes emergentes: grupos, classes e exemplos. 

Grupo Classe de Substância Exemplos 

Produtos 

farmacêuticos 

Antibióticos 
Amoxicilina, Ciprofloxacina, 

Eritromicina 

Anti-inflamatórios Ibuprofeno, Diclofenaco, Naproxeno 

Anti-hipertensivos Losartana, Atenolol, Furosemida 

Hormônios Estrona, 17β-estradiol, Progesterona 

Medicamentos psiquiátricos 
Diazepam, Fluoxetina, 

Carbamazepina 

Drogas ilícitas Cocaína, MDMA, THC 

Medicina veterinária 
Ivermectina, Tilmicosina, 

Enrofloxacina 

Produtos de 

cuidados 

pessoais e 

cosméticos 

Ingredientes cosméticos 
Bisfenol A, Parabeno metílico, 

Triclosan 

Filtros UV 
Benzofenona-3, Octinoxato, 

Avobenzona 

Desinfetantes 
Clorexidina, Etanol, Quaternários de 

amônio 

Biocidas 
Isotiazolinonas, Glutaraldeído, 

Clorofenol 

Substâncias 

industriais 

Surfactantes LAS, SDS, Triton X-100 

Alquilfenóis 
Nonilfenol, Octilfenol, Nonilfenol 

etoxilado 

Compostos perfluorados PFOA, PFOS, PFHxS 

Nanopartículas Nano-Ag, Nano-TiO2, Nano-ZnO 

Agrotóxicos 

Fungicidas 
Tebuconazol, Propiconazol, 

Trifloxistrobina 

Herbicidas Glifosato, Atrazina, 2,4-D 

Inseticidas 
Imidacloprido, Clotianidina, 

Tiacloprida 

Bactericidas 
Sulfato de cobre, Ácido peracético, 

Formaldeído 

Rodenticidas Brodifacoum, Warfarina, Difetialona 

Nematicidas Oxamilo, Fluensulfona, Fostiazato 

Agentes 

biológicos 

Bactérias patogênicas 
E. coli, Salmonella spp., Vibrio 

cholerae 

Micróbios resistentes a múltiplos 

medicamentos 
MRSA, VRE, KPC 

Resistência a antifúngicos 
Candida auris, Aspergillus 

resistente, Cryptococcus spp. 
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Genes de resistência a antibióticos blaNDM-1, mecA, tetA 

Poluentes 

Orgânicos 

Persistentes 

(POPs) não 

intencionais 

Dioxinas TCDD, HxCDD, OCDD 

Dioxinas bromadas PBDD, PBDF, Tetra-BDD 

Hidrocarbonetos aromáticos 

policíclicos halogenados 
BaP-Cl, Fluoreno-Br, Antraceno-Cl 

Naftalenos policlorados PCN-42, PCN-66, PCN-75 

Radicais livres ambientalmente 

persistentes 

Radicais semiquinona, Radicais 

fenóxicos, Radicais de carbono 

negro 

Outras 

substâncias 

Elementos de terras raras Neodímio, Ítrio, Lantânio 

Metaloides Selênio, Arsênio, Antimônio 

Microplásticos Polietileno, Polipropileno, PET 

Radionuclídeos Urânio-238, Césio-137, Iodo-131 

Recipientes finais de embalagens 

de alimentos 
Poliestireno, Policarbonato 

Inibidores de corrosão 
Benzotriazol, Molibdato de sódio, 

Fosfato de zinco 
Fonte: adaptado de Morin-Crini et al., 2022. 

1.2.2 Anti-hipertensivos 

Os medicamentos anti-hipertensivos compreendem diversas classes de compostos que 

possuem a intenção terapêutica de prevenir, controlar ou tratar a hipertensão (Jackson; Bellamy, 

2015). A hipertensão, popularmente conhecida como pressão alta, é uma condição médica de 

longo prazo na qual a pressão arterial nas artérias está persistentemente elevada, sendo um fator 

de risco primário para doenças cardiovasculares, incluindo ataque cardíaco, derrame, aneurisma 

e insuficiência cardíaca (Carey; Moran; Whelton, 2022). 

Manter a pressão arterial sob controle é importante para preservar a saúde e reduzir o 

risco dessas condições perigosas. Estima-se que, em todo mundo, mais de 1 bilhão de pessoas 

sofram do problema da hipertensão, das quais a maioria vive em países de baixa e média renda  

e que apenas uma em cada cinco pessoas tem controle adequado da doença através de 

medicamentos (Bondre et al., 2020; Aliste et al., 2023). No Brasil, o diagnóstico médico de 

hipertensão aumentou 3,7% em 15 anos, sendo que a losartana potássica é o medicamento anti-

hipertensivo mais amplamente fornecido pelo sistema público de saúde (Ministério da Saúde, 

2022; Silva et al., 2017). 

Esses medicamentos atuam por diferentes mecanismos, de acordo com sua classe 

farmacológica, visando à redução da pressão arterial e à proteção dos órgãos-alvo (Laurent, 

2017). A Tabela 1.2 apresenta um resumo das principais classes farmacológicas, suas 

respectivas subclasses, princípios ativos e mecanismos de ação de anti-hipertensivos. 

 



26 

 

 
 

Tabela 1.2 – Principais classes farmacológicas para anti-hipertensivos. 

Classe farmacológica 

principal 

Sub-classe 

farmacológica 
Mecanismos de ação Moléculas 

Betabloqueadores 

Não 

vasodilatador 

com β-

seletividade Redução da 

frequência cardíaca e 

da força dos 

batimentos, 

diminuindo a pressão 

arterial 

acebutolol, atenolol, 

betaxolol, bisoprolol 

Não 

vasodilatador 

sem β-

seletividade 

carteolol, esmolol, 

metoprolol, nadolol, 

oxprenolol, 

penbutolol, 

propranolol, timolol 

Vasodilatador 

celiprolol, 

carvedilol, labetalol, 

nebivolol, pindolol 

Diuréticos 

Diuréticos de 

alça 

Aumento da excreção 

de líquidos e sódio 

pelo corpo, reduzindo 

o volume de sangue 

furosemida, 

bumetanida, 

torsemida 

Diuréticos 

tiazídicos 

bendroflumetiazida, 

clorotiazida, 

clortalidona, 

hidroclorotiazida, 

indapamida, 

politiazida, 

triclormetiazida 

Diuréticos 

poupadores de 

potássio 

amilorida, 

eplerenona, 

espironolactona, 

triamtereno 

Inibidores da Enzima 

Conversora de 

Angiotensina (ECA) 

– 

Inibição da enzima 

conversora de 

angiotensina, 

produzindo 

vasodilatação 

periférica e 

diminuição da pressão 

arterial 

 

benazepril, captopril, 

cilazapril, enalapril, 

fosinopril, imidapril, 

lisinopril, moexipril, 

perindopril, 

quinapril, ramipril, 

trandolapril, 

zofenopril 

Bloqueadores de 

receptores da 

angiotensina II 

(BRA) 

– 

Bloqueio do efeito da 

angiotensina 

II, provocando o 

relaxamento dos vasos 

sanguíneos, reduzindo 

a pressão arterial 

candesartana, 

eprosartana, 

irbesartana, 

losartana, 

olmesartana, 

telmisartana, 

valsartana 

Bloqueadores dos 

canais de cálcio 

Não di-

hidropiridinas 

Bloqueio do fluxo de 

cálcio extracelular 

para o interior das 

células 

diltiazem, verapamil 

Di-

hidropiridinas 

amlodipina, 

felodipina, 
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isradipina, 

lacidipina, 

lercanidipina, 

manidipina, 

nicardipina, 

nifedipina, 

nitrendipina 

Inibidores da renina – 

Inibição da enzima 

renina e dilatação das 

artérias e veias 

alisquireno 

Antagonistas dos 

receptores α-

adrenérgicos 

– 

Bloqueio dos 

receptores α-1, 

diminuição da 

resistência vascular 

periférica e da pressão 

arterial 

doxazosina, 

prazosina 

Agentes de ação 

central 
– 

Estímulo dos 

receptores α-2 

adrenérgicos, com 

dilatação dos vasos 

sanguíneos 

metildopa, 

rilmenidina 

Vasodilatadores de 

ação direta 
– 

Relaxamento direto 

dos vasos sanguíneos, 

com diminuição da 

resistência arterial 

hidralazina, 

minoxidil, 

nitroprussiato de 

sódio 

Antagonistas dos 

receptores de 

endotelina 

– 

Bloqueio da ação 

vasoconstritora da 

endotelina-1, 

promovendo 

vasodilatação e 

redução da pressão 

arterial pulmonar 

ambrisentana, 

bosentana 

Fonte: adaptado de Laurent, 2017. 

1.2.3 Poluição de águas por anti-hipertensivos 

A água é essencial para a vida, para os ecossistemas e para as atividades 

socioeconômicas. No entanto, a rápida industrialização, as mudanças climáticas, a urbanização 

desordenada e o despejo inadequado de efluentes industriais e resíduos domésticos têm 

contribuído, significativamente, para a degradação da qualidade da água (Hussain et al., 2024). 

Nesse contexto, a presença de contaminantes emergentes, como os fármacos anti-

hipertensivos, tornou-se uma preocupação crescente. Apesar da eficácia terapêutica desses 

compostos no tratamento de doenças cardiovasculares, estudos recentes têm demonstrado sua 

presença em corpos hídricos urbanos e marinhos, resultado principalmente da limitada remoção 

em estações de tratamento de esgoto (ETEs) e da excreção humana (Rodrigues et al., 2025).  
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Produtos farmacêuticos consumidos por humanos que não são completamente 

absorvidos pelo organismo acabam sendo excretados, juntamente com seus metabólitos e 

produtos de transformação, por meio da urina e das fezes, além de frequentemente serem 

descartados de forma inadequada. No entanto, as ETEs convencionais não são projetadas para 

removê-los em baixas concentrações ou são ineficazes em sua eliminação, permitindo que tais 

substâncias sejam transportadas e lançadas nos corpos d’água (Aliste et al., 2023). 

Como agravante, o Brasil, com uma população superior a 210 milhões de habitantes, 

embora detenha de cerca de 8.000 km de litoral e aproximadamente 12% da disponibilidade 

mundial de água doce superficial, ainda enfrenta sérios desafios no tratamento de esgoto. O país 

conta com menos de 3.000 ETEs, sendo que a maioria utiliza tecnologias convencionais como 

lagoas anaeróbias e facultativas. Considerando o volume total de água consumido, essas 

estações tratam apenas cerca de 40% do esgoto gerado, ou aproximadamente 70% do esgoto 

coletado (Freitas; Radis-Baptista, 2021). Essa realidade limita significativamente a capacidade 

de contenção e mitigação da disseminação de poluentes. 

Além disso, é importante considerar que os metabólitos, formados a partir da 

transformação química de um composto original, que ocorrem tanto no interior de organismos 

vivos (metabolismo biótico) quanto no ambiente (transformações abióticas, como exposição à 

luz, oxidação, hidrólise, entre outras), podem apresentar toxicidade igual ou superior à dos 

compostos originais. O metabolismo é um parâmetro farmacocinético essencial, responsável 

pela conversão química de fármacos em produtos geralmente mais polares e hidrossolúveis 

(Barreiro; Fraga, 2015). Essas transformações, no entanto, podem gerar substâncias com maior 

persistência, mobilidade e ação biológica alterada, o que aumenta o risco de efeitos 

ecotoxicológicos indesejados sobre organismos não-alvo (Rodrigues et al., 2025).  

Com base nesse panorama, diversos estudos têm relatado a presença de fármacos anti-

hipertensivos em ambientes aquáticos, evidenciando sua disseminação global. O medicamento 

losartana, por exemplo, foi identificado em águas e sedimentos marinhos nas regiões de 

emissários submarinos em Santos e no Guarujá (SP, Brasil), com concentrações variando de 

1,37 a 7,63 ng L–1 na água e até 3,10 ng g–1 no sedimento (Pusceddu et al., 2022). Também, 

foram relatadas concentrações de valsartana, metoprolol, atenolol e enalapril em águas 

subterrâneas e superficiais no México, com valores de até 2650 ng L–1 (Lesser et al., 2023). Em 

rios da África do Sul, atenolol foi detectado em concentração 272 ng L–1 (Archer et al., 2023). 

Na Bacia do Rio Tejo, na Espanha, foram identificadas valsartana, irbesartana, atenolol e 

metoprolol em concentrações variando entre 14 e 648 ng L–1 (Royano et al., 2023). Mesmo em 
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concentrações relativamente baixas, esses compostos podem representar riscos ambientais 

significativos, especialmente em relação à toxicidade crônica (Godoy; Kummrow; Pamplin, 

2015). 

Embora os efeitos ecotoxicológicos específicos dos fármacos anti-hipertensivos ainda 

sejam pouco documentados, há evidências crescentes de que esses compostos podem causar 

impactos relevantes nos ecossistemas aquáticos. Entre os efeitos, destaca-se a bioacumulação, 

em razão da lipofilicidade de muitos compostos, alterações morfológicas, inibição da 

reprodução, redução da produção primária, alterações no desenvolvimento embrionário, 

citotoxicidade e toxicidade aguda para organismos como bactérias, algas, invertebrados e 

peixes (Andrade et al., 2020; Pusceddu et al., 2022). Além disso, a possibilidade de atuação 

como disruptores endócrinos e sua propagação ao longo da cadeia trófica ampliam os riscos 

ecológicos (Maszkowska et al., 2014). 

Dessa forma, esses dados reforçam a necessidade de avanços e busca por novas 

alternativas nos sistemas de tratamento de águas residuais, além da aplicação de políticas 

públicas eficazes para mitigar a liberação de fármacos no ambiente, de modo a preservar os 

ecossistemas aquáticos e garantir a qualidade da água, recurso essencial à vida. 

1.3 OBJETIVOS 

1.3.1 Objetivo geral 

Avaliar o risco ambiental de fármacos anti-hipertensivos a partir da predição de sua 

presença no ambiente aquático, utilizando dados de consumo, propriedades físico-químicas e 

toxicológicas, com o objetivo de estabelecer um ranking de priorização por meio da ferramenta 

ToxPi™. 

1.3.2 Objetivos específicos 

• Levantar os dados de comercialização de anti-hipertensivos no estado de São Paulo no 

período de 01/01/2022 a 31/12/2022 e estimar a massa potencialmente liberada no 

ambiente aquático; 

• Coletar e organizar informações sobre propriedades físico-químicas, farmacocinéticas 

e ecotoxicológicas dos anti-hipertensivos selecionados, por meio de bases de dados, 

literatura científica e ferramentas in silico; 
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• Aplicar o software ToxPi™ para integrar múltiplos parâmetros de exposição, destino e 

efeito, gerando um índice composto de priorização para os fármacos avaliados; 

• Identificar os compostos de maior preocupação ambiental com base nos resultados do 

índice ToxPi™, subsidiando a seleção de fármacos para etapas experimentais de 

remoção e tratamento. 

1.4 MATERIAL E MÉTODOS 

1.4.1 Aquisição e tratamento inicial dos dados 

 Os dados sobre a comercialização de medicamentos, correspondentes ao período de 1º 

de janeiro a 31 de dezembro de 2022, foram obtidos por meio da empresa Close-Up 

International, especializada em inteligência de mercado. O banco de dados, com cerca de 5 

milhões de registros, incluiu vendas realizadas em farmácias físicas e virtuais, além de 

hospitais, abrangendo tanto o setor público quanto o privado. 

Essas informações cobriram os 645 municípios do estado de São Paulo, organizados em 

22 Unidades de Gerenciamento de Recursos Hídricos (UGRHIs), de acordo com a Figura 1.2. 

Essa segmentação territorial foi estabelecida com base em critérios hidrológicos, ambientais e 

socioeconômicos, com o intuito de tornar mais eficazes os fluxos técnico, político e 

administrativo. Dessa forma, a divisão por bacias hidrográficas e por UGRHIs passou a 

coexistir dentro da política estadual, permitindo que os Planos de Bacias definam prioridades 

para o uso e a proteção das águas subterrâneas (Silva et al., 2021b). 

Figura 1.2  – Mapa do estado de São Paulo dividido pelas suas 22 Unidades de 

Gerenciamento de Recursos Hídricos (UGRHIs). 

 
Fonte: Portal SigRH, s/d. 
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Neste trabalho foram considerados os dados de comercialização de anti-hipertensivos 

provenientes de todos os municípios do estado de São Paulo, cuja população totalizava 44,4 

milhões de habitantes, conforme o Censo de 2022 do Instituto Brasileiro de Geografia e 

Estatística (IBGE, 2023). Essa abordagem de predição e priorização seguiu a metodologia 

descrita por Barros (2024), visando garantir maior representatividade espacial dos dados. Na 

etapa de pré-processamento, foram excluídos medicamentos fitoterápicos, hormônios naturais, 

homeopáticos, vacinas, cafeína, vitaminas, aminoácidos e sais inorgânicos, devido à presença 

natural dessas substâncias no meio ambiente ou à dificuldade de distinguir sua origem de outras 

fontes, como os alimentos (Barros, 2024). 

A extração dos dados relacionados aos anti-hipertensivos foi conduzida com base na 

seleção de nove fármacos que, embora amplamente utilizados na prática clínica, não pertencem 

às categorias tradicionalmente mais estudadas, como betabloqueadores, diuréticos, inibidores 

da ECA, bloqueadores dos receptores da angiotensina II (BRA) ou bloqueadores dos canais de 

cálcio. A escolha desses compostos (ambrisentana, bosentana, doxazosina, hidralazina, 

metildopa, minoxidil, prazosina, rilmenidina e nitroprussiato de sódio) fundamentou-se em sua 

relevância terapêutica crescente em grupos específicos de pacientes e em contextos clínicos 

particulares, como hipertensão resistente, crises hipertensivas, hipertensão gestacional e 

hipertensão arterial pulmonar (Nissen, 1982). 

Adicionalmente, observou-se na literatura uma lacuna significativa quanto à 

investigação sistemática desses fármacos em ambientes aquáticos, sobretudo no que se refere à 

sua priorização em estudos de risco ambiental e ao desenvolvimento de estratégias para 

tratamento de águas residuais (Li et al., 2020). Nesse sentido, a priorização e predição desses 

compostos é justificada por sua importância clínica aliada à sub-representação em estudos 

ambientais e de remediação, o que reforça a pertinência da abordagem adotada. 

O estudo de Godoy, Kummrow e Pamplin (2015), analisou 34 anti-hipertensivos em 

diferentes compartimentos aquáticos, mas destacou que apenas 43 investigações abordaram 

seus efeitos ecotoxicológicos agudos ou crônicos, evidenciando a limitação dos dados 

disponíveis para fármacos fora das classes principais. Já Mansour et al. (2016) propôs uma 

metodologia de priorização com base em critérios ambientais aplicada a 84 fármacos, incluindo 

anti-hipertensivos, ressaltando a necessidade de estratégias baseadas em dados para a avaliação 

de substâncias com uso significativo, porém pouco exploradas na literatura. 

Os medicamentos anti-hipertensivos de aplicação tópica, como spray capilar e loção 

capilar (no caso de minoxidil), foram excluídos das etapas de predição e priorização, uma vez 
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que não é possível estimar com precisão a fração que poderia alcançar o ambiente aquático, 

devido à elevada incerteza associada às estimativas disponíveis (Schwarz et al., 2021). Essa 

incerteza decorre da complexidade dos processos envolvidos, como excreção, metabolização e 

fatores externos, incluindo lavagem e lixiviação, que dificultam a quantificação do impacto 

ambiental desses compostos. Além disso, a avaliação de seu destino ambiental é limitada pela 

escassez de dados confiáveis sobre taxas de remoção e persistência, tornando imprecisa a 

estimativa da fração efetivamente liberada no ambiente aquático (Wang et al., 2021). 

1.4.2 Cálculo da massa comercializada de anti-hipertensivos 

A verificação dos princípios ativos e suas respectivas quantidades foi realizada por meio 

da consulta às bulas dos medicamentos registradas junto à Agência Nacional de Vigilância 

Sanitária (ANVISA). Quando o produto continha mais de uma substância ativa de interesse, 

cada uma era tratada individualmente, sendo desmembrado em linhas distintas nas planilhas, 

de modo a viabilizar o cálculo separado de suas massas. 

Para estimar a massa comercializada (em kg), multiplicou-se a quantidade de unidades 

vendidas (comprimidos, ampolas ou volume total) pela concentração do princípio ativo 

presente em cada unidade. Posteriormente, as massas (em kg) foram somadas, resultando no 

total de anti-hipertensivos sistemicamente administrados e comercializados no estado de São 

Paulo, com desagregação por município. 

1.4.3 Obtenção de informações estruturais e físico-químicas dos fármacos 

Para a realização das etapas de predição e priorização, foi necessário obter-se os códigos 

SMILES (do inglês, Simplified Molecular Input Line Entry System) dos fármacos anti-

hipertensivos de interesse, referente à notação linear compacta de descrição da estrutura de 

moléculas químicas, utilizando caracteres do Código Padrão Americano para o Intercâmbio de 

Informações (ASCII), por meio de símbolos que representam átomos e ligações químicas (Nath; 

Goswami, 2021).  

Estes códigos foram obtidos por meio das bases de dados PubChem (Kim et al., 2023) 

e DrugBank (Wishart et al., 2018) e inseridos nos softwares de predição EPI Suite™ (do inglês, 

Estimation Programs Interface), que se refere a um conjunto de ferramentas para estimativa de 

propriedades físico-químicas e destino ambiental, da Agência de Proteção Ambiental dos 

Estados Unidos (USEPA) em colaboração com a Syracuse Research Corporation (SRC) 

(Balakrishnan; Kanchinadham; Kalyanaraman, 2020), e admetSAR, uma base de dados que 
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fornece predições de propriedades relacionadas à absorção, distribuição, metabolismo, 

excreção e toxicidade (Cheng et al., 2012). 

1.4.4 Estimativa da carga ambiental potencial de anti-hipertensivos 

Após a estimativa de consumo, foi desenvolvida uma abordagem voltada à 

quantificação da carga potencial de anti-hipertensivos que pode ter atingido os corpos d’água, 

conforme metodologia semelhante à descrita por Guarnieri et al. (2024), que aplicaram 

abordagem equivalente para antineoplásicos no estado de São Paulo. Para isso, adotou-se uma 

suposição de que todo o volume de anti-hipertensivos sistêmicos comercializados teria sido 

efetivamente ingerido pela população, metabolizado conforme seus perfis farmacocinéticos 

documentados, e em seguida excretado de forma total ou parcialmente inalterado pelas vias 

urinária e fecal. Essa massa excretada, em condições de infraestrutura sanitária adequada, 

tenderia a ingressar nos sistemas públicos de esgotamento sanitário, quando disponíveis. 

A fim de parametrizar esse fluxo, utilizaram-se dados de excreção urinária e fecal 

obtidos para cada substância ativa, a partir da base de dados DrugBank (Wishart et al., 2018) e 

da literatura científica especializada, considerando que apenas uma pequena fração dos 

fármacos administrados é absorvida pelo organismo, sendo a maior parte excretada na forma 

inalterada ou como metabólitos (Li et al., 2023). De acordo com Lienert, Bürki e Escher (2007), 

cerca de 64 ± 27% dos fármacos são eliminados via urina, enquanto 35 ± 26% são excretados 

pelas fezes, na forma inalterada. 

A análise também incorporou dados do Sistema Nacional de Informações sobre 

Saneamento (SNIS), referentes a 2022, contemplando os 645 municípios paulistas, 

particularmente no que tange às taxas de coleta e tratamento de esgotos. Tais dados foram 

cruzados com estimativas da eficiência de remoção de anti-hipertensivos em estações de 

tratamento de esgoto convencionais, baseadas no processo de lodo ativado. Estima-se que a 

eficiência de remoção de contaminantes farmacêuticos pelos processos tradicionais de 

tratamento de águas residuais, como floculação, sedimentação e tratamento de lodo ativado, 

possui eficiência limitada, geralmente de cerca de 20 a 30% (Santos; Aparicio; Alonso, 2007).   

Essas eficiências foram inferidas por simulações realizadas com o software EPI Suite™, 

que incorpora o módulo STPWIN™, o qual prevê a remoção de um produto químico em uma 

típica estação de tratamento de esgoto baseada em lodo ativado, detalhando os mecanismos de 

biodegradação, sorção em lodo e air stripping (European Chemicals Agency (ECHA) and 

European Food Safety Authority (EFSA) et al., 2023).  
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1.4.5 Predição de parâmetros ambientais e toxicológicos 

A massa potencial de cada anti-hipertensivo atingindo os compartimentos aquáticos foi 

determinada por meio da integração de quatro variáveis principais: (i) quantidade total 

comercializada (em quilos), (ii) fração da dose excretada inalterada (conforme dados 

farmacocinéticos), (iii) taxa de remoção projetada por tratamento biológico secundário, e (iv) 

cobertura de coleta e tratamento de esgotos por município. Cada localidade teve sua 

participação ponderada conforme os respectivos percentuais de cobertura sanitária reportados. 

Na etapa de predição, utilizou-se o software ToxPi™, uma ferramenta computacional 

desenvolvida para integrar e visualizar dados provenientes de múltiplas fontes de evidência, 

como informações de exposição, periculosidade e propriedades físico-químicas. As 

informações são transformadas em perfis gráficos interativos e rankings interpretáveis, 

permitindo identificar visualmente a contribuição relativa de cada variável para o resultado final 

(Reif et al., 2013). 

Para a alimentação dos dados no modelo, foram organizadas informações distribuídas 

em quatro categorias principais, cada uma composta por subcategorias específicas: 

• Categoria 1 – Propriedades físico-químicas: solubilidade em água, coeficiente de 

partição octanol-água (Kow) e coeficiente de adsorção orgânica (Koc); 

• Categoria 2 – Destino ambiental: persistência em diferentes compartimentos 

ambientais (água, solo e sedimento), percentual de remoção em estações de 

tratamento de esgoto (ETEs) e fator de bioconcentração (BCF); 

• Categoria 3 – Efeitos: parâmetros toxicológicos como ecotoxicidade, dose letal 50 

(DL50), genotoxicidade, mutagenicidade, carcinogenicidade e toxicidade crônica; 

• Categoria 4 – Exposição: massa predita da substância no ambiente. 

As fontes utilizadas para cada dado estão discriminadas na Tabela 1.3, onde se 

encontram referenciadas, individualmente, conforme sua origem. 

 

Tabela 1.3 – Fontes de dados utilizadas para cada parâmetro inserido no modelo ToxPi™ 

Categoria Parâmetro Fonte de Dados 

Propriedades físico-

químicas 

Solubilidade em água Human Metabolome 

Database (HMDB); na 

ausência, predição via EPI 

Suite™ 

Coeficiente de partição 

octanol-água (Kow) 

Coeficiente de adsorção 

orgânica (Koc) 

Predição via Programa 

KOCWIN™ v2.00 do EPI 

Suite™ 
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Destino ambiental 

Persistência nos 

compartimentos ambientais 

(água, solo, sedimento) 

Predição via EPI Suite™ 

(Level III Fugacity Model, 

em dias) 

Percentual de remoção em 

ETEs 

Predição via módulo 

STPWIN™ do EPI Suite™ 

Fator de bioconcentração 

(BCF) 

Predição via Programa 

BCFBAF™ v3.01 do EPI 

Suite™ 

Efeitos toxicológicos 

Ecotoxicidade 
Predição via Programa 

ECOSAR do EPI Suite™ 

Dose Letal 50 (DL50) Predição via admetSAR 

Genotoxicidade, 

mutagenicidade, 

carcinogenicidade, 

toxicidade crônica 

Buscas na literatura 

científica por evidências 

experimentais (in vivo ou 

in silico); na ausência, 

predição via VEGA QSAR 

(v. 1.1.5 beta 48) 

Exposição Massa predita no ambiente 

Cálculos próprios baseados 

em consumo, excreção, 

coleta e tratamento de 

esgoto 

Fonte: O autor, 2025. 

As propriedades de solubilidade em água (mg L–1) e o coeficiente de partição octanol-

água (Kow) foram obtidas a partir do Human Metabolome Database (HMDB), um banco de 

dados metabolômico abrangente e de acesso livre que integra informações quantitativas 

químicas, físicas, clínicas e biológicas sobre milhares de metabólitos endógenos humanos 

(Wishart et al., 2022). Nos casos em que tais dados não estavam disponíveis 

experimentalmente, os valores foram estimados por meio do software EPI Suite™, que também 

foi utilizado para a predição dos coeficientes de adsorção orgânica (Koc), por meio do módulo 

KOCWIN™ v2.00. 

Além disso, o EPI Suite™ foi utilizado para estimar a persistência dos compostos nos 

diferentes compartimentos ambientais (água, solo, sedimento), com base no modelo de 

Fugacidade de nível III (Level III Fugacity Model), que simula o comportamento de substâncias 

químicas em sistemas ambientais multicompartimentais, considerando as transferências entre 

compartimentos e pressupondo ausência de equilíbrio termodinâmico completo (Pangkaj et al., 

2023). Os resultados foram expressos em dias, permitindo uma análise quantitativa padronizada 

da persistência relativa nos compartimentos analisados. 
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O fator de bioconcentração (BCF) foi predito por meio do programa BCFBAF™ v3.01, 

enquanto a ecotoxicidade foi avaliada com o ECOSAR, ambos módulos do software EPI 

Suite™. O BCFBAF™ v3.01 utiliza um modelo de regressão que fornece estimativas de 

bioconcentração e bioacumulação para peixes em três níveis tróficos baseados no log Kow, 

enquanto o ECOSAR prediz a toxicidade para organismos aquáticos (peixes, invertebrados e 

algas). Para fins de priorização, foi considerado o menor valor predito de toxicidade, por 

representar o cenário mais preocupante do ponto de vista ecotoxicológico (Card et al., 2017). 

A predição da Dose Letal 50 (DL50) foi realizada por meio do software admetSAR e para 

a avaliação de genotoxicidade, mutagenicidade, carcinogenicidade e toxicidade crônica, foi 

adotado um sistema de pontuação variando de 0 a 4, com base em evidências disponíveis na 

literatura. Uma substância receberia pontuação 4 quando para esta fossem encontrados estudos 

in vivo em humanos, 3 para estudos in vivo em outros organismos, 2 para in vitro e 0 quando 

houvesse ausência de evidências. A pontuação 1 foi atribuída a compostos sem dados 

experimentais disponíveis, mas que apresentaram efeitos adversos preditos pelo software 

VEGA QSAR (v. 1.1.5 beta 48), uma ferramenta que estima propriedades toxicocinéticas, 

ecotoxicológicas, químicas e físico-químicas de diversas substâncias (Hermansson et al., 2025). 

Para inserir os dados no ToxPi™ é necessário que os valores estejam normalizados entre 

0 e 1. Dessa forma, os maiores e menores valores de cada parâmetro recebem o valor máximo 

e mínimo 1 e 0, respectivamente. Contudo, para alguns parâmetros, valores menores indicam 

maior preocupação ambiental, como ocorre com Koc, Kow, porcentagem de remoção em 

estações de tratamento de esgoto (ETEs), DL50 e ecotoxicidade. Para evitar erros na priorização, 

esses casos foram ajustados de modo que os menores valores recebam o valor máximo 1, 

utilizando a transformação logarítmica inversa 𝑦 =  − 𝑙𝑜𝑔10(𝑥). 

1.4.6 Modelagem de priorização empregando ToxPi™ 

O programa ToxPI™ permite atribuir pesos específicos aos parâmetros para enfatizar sua 

importância relativa na análise. Foi aplicada uma escala de pesos variando de 1 a 8 para a 

categoria exposição, escolhendo-se o valor que, mesmo quando aumentado, não alterava a 

ordem final de priorização dos compostos. 

A Figura 1.3 apresenta os gráficos de roseta completo gerado pelo ToxPi™, ilustrando o 

caso de uma molécula com priorização máxima em todos os parâmetros das categorias 

estabelecidas, sendo possível visualizar os dados em três condições distintas: (i) sem considerar 

a contribuição da massa predita; impacto da massa predita com pesos (ii) 1 e (iii) 6. Cada seção 
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do gráfico corresponde a um parâmetro, com as cores definidas por categoria: propriedades 

físico-químicas em tons de azul, destino ambiental em tons de roxo, efeitos em verde e 

exposição em vermelho. A largura de cada seção reflete o peso atribuído a cada métrica. 

 

Figura 1.3 – Representação do gráfico de roseta gerado pelo software ToxPi™ (raio = 1) para 

a definição da priorização de anti-hipertensivos, destacando as categorias Propriedades físico-

químicas, Destino ambiental, Efeitos e Exposição, juntamente com os respectivos parâmetros 

associados. 

 
Fonte: O autor, 2025. 

1.5 RESULTADOS E DISCUSSÃO 

1.5.1 Predição e priorização dos anti-hipertensivos comercializados 

A análise da comercialização dos nove anti-hipertensivos selecionados no estado de São 

Paulo revelou massa total 10.339,08 kg (≈ 10,40 toneladas) de princípios ativos sistemicamente 

administrados durante o ano de 2022. Com base na população estadual estimada em 44,4 

milhões de habitantes (IBGE, 2023), esse valor corresponde a um consumo médio de 
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aproximadamente 232,8 mg por habitante, demonstrando o amplo uso desses medicamentos na 

população e seu potencial de contribuição para a contaminação ambiental difusa. 

A Tabela 2A (Apêndice 2) apresenta os nove anti-hipertensivos selecionados, 

juntamente com suas respectivas notações SMILES, utilizadas para a predição de propriedades 

físico-químicas, toxicológicas e de destino ambiental. Já a Tabela 1.4 reúne as massas totais 

comercializadas e preditas desses fármacos no estado de São Paulo durante o ano de 2022, além 

das eficiências médias de remoção em estações de tratamento de esgoto baseadas em lodo 

ativado e as porcentagens de excreção inalterada, junto com as referências para esse último 

parâmetro. Esses dados foram empregados no cálculo da massa ambiental potencial, que 

representa a fração dos fármacos com maior probabilidade de atingir os corpos hídricos após o 

consumo humano. 

 

Tabela 1.4 – Massa de anti-hipertensivos comercializados (em kg) no estado de São Paulo em 

2022 (01/01/2022 a 31/12/2022), acompanhada da remoção em estações de tratamento de 

esgoto e das porcentagens de excreção inalterada. 
 

 Anti-

hipertensivos 

Massa 

comercializada 

(kg) 

Massa 

predita 

(kg) 

% de 

remoção em 

ETEs (EPI 

Suite™) 

% 

excreção 

inalterada 

Referência 

1 Metildopa 8089,73 1915,75 1,85 24,0 Wishart et al., 2018 

2 Hidralazina 2000,95 59,25 1,89 3,0 
Reidenberg et al., 

1973 

3 Doxazosina 227,20 10,17 9,22 4,8 
Medicine.com, 

2020a 

4 
Nitroprussiato 

de sódio 
5,36 0,52 1,85 10,0 

Chemical Book, 

2025 

5 Bosentana 15,72 0,45 6,23 3,0 
European 

Commission, 2017 

6 Rilmenidina 0,12 0,08 3,04 65,0 
Genissel; Bromet, 

1989 

7 Minoxidil 0,01 4 × 10-4 1,92 12,0 
Medicine.com, 

2020b 

8 Ambrisentana 0,01 1 × 10-5 40,99 3,3 Wishart et al., 2018 

9 Prazosina 0 0 1,92 6,0 Jaillon, 1980 

Massa total comercializada de moléculas de anti-hipertensivos no estado 

de São Paulo (kg) 
10339,08 

Massa total predita de moléculas de anti-hipertensivos no estado de São 

Paulo (kg) 
1986,22 

Fonte: O autor, 2025. 

Após o processamento dos dados farmacocinéticos (porcentagem de excreção 

inalterada) e das estimativas de remoção em estações de tratamento de esgoto (ETEs) por lodo 

ativado, foi calculada a massa predita de fármacos com potencial de atingir os corpos d’água, 

resultando em um total estimado de 1.986,72 kg. Esse valor representa aproximadamente 19% 
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da massa inicialmente comercializada, reforçando que uma fração significativa pode persistir 

no ambiente, mesmo após o uso e o tratamento convencional de esgotos. 

Entre os fármacos avaliados, metildopa foi responsável por mais de 78% da massa 

comercializada (8.089,73 kg) e por aproximadamente 96% da massa predita no ambiente 

(1.915,75 kg). Isso se deve não apenas ao seu uso intensivo, especialmente em pacientes com 

hipertensão gestacional (Folic et al., 2012) e em populações com maior dependência do Sistema 

Único de Saúde (SUS),  mas também à sua baixa taxa de remoção nas ETEs. Esses fatores 

fazem de metildopa um composto prioritário para monitoramento ambiental e desenvolvimento 

de estratégias de tratamento avançado. 

O composto hidralazina, com 2.000,95 kg comercializados e 59,25 kg preditos no 

ambiente, foi o segundo composto de maior volume, seguida pela doxazosina, com 227,20 kg 

consumidos e 10,17 kg estimados como carga ambiental. Embora seus valores sejam muito 

inferiores aos de metildopa, esses compostos ainda devem ser considerados relevantes, 

sobretudo pela persistência ambiental e por apresentarem características físico-químicas 

associadas à bioacumulação e toxicidade em organismos aquáticos. 

Outros compostos, como nitroprussiato de sódio (5,36 kg → 0,52 kg preditos) e 

bosentana (15,72 kg → 0,45 kg preditos), contribuíram com menores massas, mas apresentam 

propriedades moleculares que justificam sua permanência em análises de risco, sobretudo em 

cenários de baixa eficiência de tratamento e alta vulnerabilidade ecossistêmica. 

As menores cargas comerciais e ambientais foram observadas para rilmenidina (0,12 kg 

→ 0,08 kg preditos), minoxidil (0,01 kg → 4 × 10-4 kg preditos), ambrisentana (0,01 kg → 1 × 

10-5 kg preditos) e prazosina (0 kg → 0 kg predito). Apesar das quantidades reduzidas, essas 

substâncias não devem ser descartadas de forma preliminar, considerando que mesmo 

compostos presentes em concentrações traço podem desencadear efeitos tóxicos em organismos 

aquáticos, especialmente quando se acumulam ao longo do tempo. 

Deve-se ainda destacar que a massa total considerada é provavelmente subestimada, 

uma vez que foram excluídas as formulações de uso tópico, como loções e sprays capilares. 

Essa exclusão tem impacto especialmente sobre minoxidil, substância amplamente utilizada no 

tratamento da alopecia (Gomolin; Litvinov; Netchiporouk, 2020). Embora originalmente 

indicado como anti-hipertensivo oral, seu uso tópico é muito mais comum na prática clínica 

atual. Entretanto, não é possível estimar com precisão a fração de produto que é efetivamente 

descartada no ambiente aquático após o uso tópico, seja por enxágue, lixiviação ou descarte 
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incorreto (Caban; Stepnowski, 2021). Assim, é plausível assumir que a carga ambiental real de 

minoxidil esteja subestimada neste estudo. 

Essa contextualização inicial da massa comercializada e da carga ambiental potencial 

serve de base para as análises subsequentes de priorização ambiental, nas quais parâmetros 

físico-químicos, ecotoxicológicos e de persistência ambiental serão integrados a fim de 

identificar os fármacos mais preocupantes sob o ponto de vista da contaminação aquática e do 

risco ecológico. 

O consumo de anti-hipertensivos no Brasil é amplamente disseminado, refletindo tanto 

a alta prevalência da hipertensão arterial quanto o acesso facilitado por programas públicos de 

distribuição gratuita de medicamentos. Aproximadamente 80% das pessoas diagnosticadas com 

hipertensão fazem uso regular de medicamentos anti-hipertensivos, e o acesso a esses fármacos 

por meio do Programa Farmácia Popular aumentou de 16% para 30% entre 2011 e 2017 (Néri 

et al., 2024). Tais políticas ampliam o uso populacional e, consequentemente, a pressão sobre 

os sistemas de tratamento de esgoto e recursos hídricos, considerando que muitos desses 

compostos são excretados de forma inalterada e apresentam baixa remoção em ETEs 

convencionais. 

No mesmo sentido, análises sobre a política “Saúde Não Tem Preço” evidenciam que, 

entre 2010 e 2012, houve um incremento substancial na distribuição de medicamentos anti-

hipertensivos nas farmácias populares. Em determinados casos, o número de unidades 

dispensadas mais que dobrou, revelando o fortalecimento do acesso à medicação por parte da 

população (Araújo et al., 2014). Essa tendência é coerente com os dados apurados neste estudo, 

nos quais a massa total comercializada de apenas nove anti-hipertensivos selecionados no 

estado de São Paulo ultrapassou 10 toneladas no período analisado. 

Adicionalmente, estudos demonstram que o uso de medicamentos anti-hipertensivos é 

mais prevalente entre mulheres, pessoas com plano de saúde e residentes da região Sudeste, 

com destaque para o estado de São Paulo (Monteiro et al., 2019). Tal cenário demográfico 

corrobora a elevada carga de consumo regional observada, reforçando a importância de 

considerar variáveis sociodemográficas na estimativa da pressão ambiental gerada por esses 

compostos. 

Estudos sobre o uso de medicamentos potencialmente inapropriados para idosos 

indicam que fármacos como metildopa e doxazosina devem ser utilizados com cautela nessa 

população. O envelhecimento provoca alterações fisiológicas que afetam a farmacocinética e a 

farmacodinâmica, aumentando a sensibilidade a determinados princípios ativos e o risco de 
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efeitos adversos. Entre os efeitos observados estão quedas abruptas da pressão arterial, que 

podem resultar em episódios de hipotensão postural, levando a quedas e fraturas. Além disso, 

o uso simultâneo de múltiplos medicamentos, condição comum entre idosos, eleva a chance de 

interações medicamentosas que potencializam efeitos indesejáveis como sedação, confusão 

mental e desidratação. Ainda se destacam outros efeitos colaterais como depressão do sistema 

nervoso central e bradicardia (Gorzoni; Fabbri; Pires, 2012). 

Além desses aspectos, a toxicidade orgânica de metildopa também merece atenção. 

Relatos na literatura indicam que o uso prolongado desse fármaco pode estar associado a efeitos 

adversos significativos, sobretudo relacionados à função hepática e renal. Há registros de 

manifestações clínicas compatíveis com hepatite medicamentosa, incluindo icterícia, dor 

abdominal e fadiga, que podem surgir tanto nas fases iniciais quanto após anos de uso contínuo, 

mesmo na ausência de histórico prévio de doença hepática. Esse fármaco também tem sido 

associado a alterações nos níveis de ureia e creatinina, indicando possível comprometimento da 

função renal (Ali, 2025). 

O consumo brasileiro acompanha, de modo geral, padrões internacionais. 

Levantamentos realizados em países europeus, como Portugal, revelam que os bloqueadores 

dos receptores da angiotensina II (BRA) lideram o mercado, seguidos por diuréticos e 

bloqueadores de canais de cálcio (Rodrigues et al., 2014). No Brasil, estudos confirmam o uso 

predominante de inibidores da enzima conversora da angiotensina e BRA, padrão semelhante 

ao observado em nações como China e Estados Unidos (Silva et al., 2021a). Embora os 

compostos variem entre os contextos nacionais, a ampla utilização global de fármacos anti-

hipertensivos destaca sua relevância como contaminantes emergentes com potencial de alcance 

ambiental significativo. 

Apesar da expressiva presença desses compostos no consumo humano, a literatura ainda 

apresenta lacunas importantes no que diz respeito à avaliação ambiental de determinadas 

substâncias específicas, como metildopa, hidralazina e doxazosina. A maioria dos estudos 

ambientais concentra-se em β-bloqueadores e BRA amplamente difundidos, como propranolol, 

atenolol e losartana (Yi et al., 2020). Nesse contexto, o presente trabalho busca preencher parte 

dessa lacuna ao investigar fármacos menos explorados, mas altamente consumidos, articulando 

dados de consumo, excreção, tratamento e destino ambiental. 

É importante destacar que os anti-hipertensivos investigados apresentam, em sua 

maioria, uma porcentagem significativa de excreção na forma inalterada, o que significa que 

parte considerável do fármaco ativo é eliminada diretamente pela urina ou fezes, sem sofrer 
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biotransformações significativas (Daughton; Ruhoy, 2009). Além disso, mesmo quando 

metabolizados, os produtos resultantes podem possuir atividade farmacológica residual ou 

toxicidade ambiental ampliada, sendo, em alguns casos, mais persistentes ou mais reativos do 

que o composto original (Yan et al., 2023). Esse fato acentua a necessidade de considerar tanto 

o fármaco intacto quanto seus metabólitos nos processos de predição e priorização ambiental. 

Outro fator preocupante é a infraestrutura sanitária do estado de São Paulo. Ainda 

existem municípios que não possuem sistema de coleta de esgoto doméstico, o que implica no 

lançamento direto de efluentes contendo fármacos e outros poluentes nos corpos hídricos, sem 

qualquer tipo de tratamento (Kanashiro; Jacobi, 2024). Mesmo entre os municípios que 

dispõem de coleta, grande parte das estações de tratamento de esgoto (ETEs) operam com a 

tecnologia de lodo ativado, um processo biológico baseado na degradação da matéria orgânica 

por micro-organismos aeróbios em suspensão. Embora esse método seja eficaz para a remoção 

de carga orgânica e nutrientes, sua eficiência na eliminação de contaminantes emergentes, como 

fármacos, é consideravelmente limitada (Tran et al., 2022). 

No estado de São Paulo, de acordo com o Centro de Liderança Pública (CLP, s/d), a 

gestão do sistema de saneamento é majoritariamente responsabilidade da Companhia de 

Saneamento Básico do Estado de São Paulo (Sabesp), vinculada ao governo estadual, a qual 

atua em 370 dos 645 municípios paulistas. Apesar do alcance da companhia e da adoção do 

lodo ativado como tecnologia-padrão, os dados obtidos pelo módulo de estimativa de remoção 

de ETEs do software EPI Suite™ indicam que esse tipo de sistema não é adequado para remover 

de forma eficaz a totalidade dos compostos farmacêuticos analisados neste estudo. Isso se deve, 

em grande parte, à natureza físico-química dos anti-hipertensivos, que apresentam 

características como alta solubilidade, baixa volatilidade e resistência à biodegradação, 

dificultando sua eliminação completa pelas rotas biológicas convencionais (Oluwole; Omotola; 

Olatunji, 2023). 

A partir das informações obtidas por meio de bancos de dados especializados, como o 

HMDB, e da utilização de ferramentas computacionais de predição, como os softwares EPI 

Suite™, admetsAR e VEGA QSAR, foram organizados os parâmetros necessários à priorização 

ambiental dos nove anti-hipertensivos selecionados neste estudo. Esses dados, utilizados como 

entrada no software ToxPi™, encontram-se sistematizados na Tabela 1.5, com o objetivo de 

identificar, de forma integrada e hierarquizada, os compostos com maior potencial de 

preocupação ambiental. 
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As informações referentes aos parâmetros empregados nas etapas de predição estão 

dispostas no Apêndice 3, organizado por tópicos (3A ao 3L), e incluem aspectos como 

propriedades físico-químicas, destino ambiental, toxicidade e exposição. Para a obtenção de 

predições por meio do VEGA QSAR, foi necessário o uso do número CAS (Chemical Abstracts 

Service) de cada substância, que funciona como identificador único de compostos químicos. 

Esses códigos, bem como as classes terapêuticas dos fármacos, encontram-se descritos na 

Tabela 3A (Apêndice 3). 

Para a categoria Efeitos, foi atribuída uma pontuação variando de 0 a 4, com base nas 

evidências de toxicidade disponíveis na literatura científica. A pontuação considerou aspectos 

de genotoxicidade, mutagenicidade, carcinogenicidade e toxicidade crônica, conforme critérios 

definidos na seção 1.4.5. 

As metodologias tradicionalmente utilizadas para a avaliação da toxicidade de 

substâncias incluem os ensaios in vivo e in vitro. Os estudos in vivo envolvem a administração 

do composto em organismos inteiros, permitindo a observação dos efeitos sistêmicos dentro de 

um contexto fisiológico completo. Já os ensaios in vitro avaliam os efeitos tóxicos diretamente 

em células isoladas de mamíferos, bactérias ou outros sistemas biológicos, permitindo a 

detecção de mecanismos de toxicidade em um ambiente controlado, mas simplificado. Embora 

os dados in vivo sejam considerados mais representativos do comportamento real da substância 

em organismos complexos, nem sempre estão disponíveis na literatura, especialmente para 

compostos pouco estudados, como alguns dos anti-hipertensivos analisados neste trabalho. 

Nesses casos, as abordagens in silico, baseadas em simulação computacional com referência a 

problemas e/ou experimentos biológico, representam uma alternativa viável e amplamente 

utilizada para preencher lacunas de informação toxicológica e subsidiar análises de risco 

ambiental (Alves; Streit; Pizzolato, 2023). 

Além disso, os dados obtidos pelo módulo de estimativa de remoção de ETEs do 

software EPI Suite™ foram empregados para simular a eficiência do tratamento convencional 

por lodo ativado, tecnologia predominante nas estações operadas pela Sabesp no estado de São 

Paulo. Esses dados contribuíram diretamente para a categoria Destino Ambiental, refletindo a 

limitação dos sistemas convencionais na remoção eficaz de compostos farmacêuticos, como os 

anti-hipertensivos analisados.
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Tabela 1.5 – Categorias, parâmetros e dados utilizados no software de priorização ToxPi™ para os 9 anti-hipertensivos selecionados, 

considerando cada molécula individualmente. 
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Massa 

predita 

(kg) 

 HMDB Água Solo Sedimento  Classificação 

Ambrisentana 2561* 1,65 × 

104** 

714 38 75 338 40,99 3,16 21,9 2,63 0 3 3 4 1 × 10-5 

Bosentana 9 5,01 × 

103 

1798 60 120 542 6,23 26,93 1,1 2,27 3 0 3 4 0,45 

Doxazosina 790 125,89 1478 180 360 1621 9,22 69,88 3,2 2,20 3 1 3 3 10,17 

Hidralazina 2610 5,01 75,28 15 30 135 1,89 3,16 1,0 3,22 3 3 3 4 59,25 

Metildopa 10000 0,02 0,30 15 30 135 1,85 3,16 9,6 x 

103 

1,63 0 3 3 1 1915,75 

Minoxidil 19900 3,98 83,68 60 120 542 1,92 3,01 1,5 2,23 3 3 4 4 4 × 10-4 

Prazosina 690 19,95 1,83 60 120 542 1,92 3,27 2,8 2,33 3 0 3 4 0 

Rilmenidina 420* 302** 145,4 15 30 135 3,04 20,05 9,9 2,53 2 1 1 3 0,08 

Nitroprussiato de 

Sódio 

1 × 

106* 

3,09 × 

10-6** 

0,05 38 75 338 1,85 3,16 1,1 x 

104 

2,95 2 2 3 3 0,52 

Kow = Coeficiente de partição Octanol-Água; Koc = Coeficiente de adsorção no solo; ETEs = Estações de Tratamento de Esgoto; BCF = Fator de 

bioconcentração; HMDB = Human Metabolome Database; AValores experimentais obtidos em HMDB (* valor predito; **EPI Suite™); BValores preditos 

obtidos no EPI Suite™; CFugacidade nível III convertido para dias; DMétodo regressão (L kg–1 wet-wt); EValores preditos obtidos no admetSAR. 

Fonte: O autor, 2025.
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A categoria de propriedades físico-químicas contempla três parâmetros fundamentais: 

solubilidade em água, coeficiente de partição octanol-água (Kow) e coeficiente de adsorção ao 

carbono orgânico (Koc). Esses indicadores definem, em conjunto, o comportamento do fármaco 

no ambiente, particularmente sua mobilidade, distribuição entre fases aquosas e sólidas, e 

potencial de bioacumulação. 

A solubilidade em água é um parâmetro fundamental para prever o comportamento 

ambiental dos fármacos, uma vez que influencia diretamente sua mobilidade nos corpos 

hídricos, sua distribuição entre fases e a eficiência de remoção em sistemas de tratamento 

convencionais. Compostos com alta solubilidade tendem a permanecer predominantemente na 

fase aquosa, o que favorece sua dispersão no meio e aumenta o potencial de exposição de 

organismos aquáticos (Katare et al., 2023). No presente estudo, nitroprussiato de sódio 

apresentou maior valor de solubilidade (10⁶ mg L–1), indicando elevado potencial de mobilidade 

ambiental e baixa tendência à sorção em partículas ou sedimentos. 

Entretanto, a elevada solubilidade também está associada à baixa eficiência de remoção 

em estações de tratamento de esgoto (ETEs), especialmente aquelas baseadas em lodo ativado, 

uma vez que esses compostos escapam aos mecanismos de retenção física e degradação 

biológica. Isso resulta em maior probabilidade de liberação direta no ambiente, aumentando o 

risco de contaminação difusa, mesmo com baixas concentrações iniciais (Ouyang et al., 2020). 

Por outro lado, compostos com solubilidade aquosa reduzida, como bosentana (9 mg     

L–1), apresentam maior tendência de adsorção a partículas suspensas e sedimentos. Embora essa 

característica possa favorecer sua remoção parcial nos sistemas de tratamento, também 

representa risco ecológico a longo prazo, devido à possibilidade de bioacumulação em 

organismos bentônicos e à liberação gradual do composto para a coluna d’água, especialmente 

sob condições ambientais variáveis (Aitouhanni et al., 2025). 

Essa dualidade evidencia que tanto fármacos altamente solúveis quanto aqueles com 

baixa solubilidade podem representar desafios distintos do ponto de vista ambiental. Os 

primeiros por sua persistência na fase aquosa e difícil remoção, e os segundos pelo potencial de 

acúmulo e efeitos crônicos. Assim, a solubilidade em água é um dos determinantes críticos na 

avaliação ambiental e da bioacumulação dos contaminantes emergentes (Aitouhanni et al., 

2025). 

Estudos reforçam essa abordagem ao demonstrar que fármacos muito solúveis tendem 

a escapar dos tratamentos convencionais, enquanto os pouco solúveis podem se associar a 
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frações particuladas e persistir nos ecossistemas, com implicações tanto ecológicas quanto 

toxicológicas (Jagtap et al., 2018). 

O coeficiente de partição octanol-água (Kow), definido como a razão entre a 

concentração do composto na fase octanólica (lipofílica) e na fase aquosa (hidrofílica), quando 

ambas se encontram em equilíbrio, é uma importante propriedade físico-química que expressa 

a afinidade de uma substância por ambientes lipofílicos em relação aos hidrofílicos. O valor de 

Kow é amplamente utilizado para estimar a lipofilicidade, a bioacumulação, a mobilidade 

ambiental e o comportamento de adsorção de contaminantes em diferentes compartimentos 

ambientais (Lambert et al., 2022). 

De maneira geral, compostos com log Kow elevado (acima de 4) apresentam caráter 

hidrofóbico acentuado, o que está associado a baixa solubilidade em água, alta tendência à 

adsorção em solos e sedimentos e elevado potencial de bioacumulação em organismos 

aquáticos. Em contraste, substâncias com valores baixos ou negativos de log Kow tendem a ser 

polares e hidrofílicas, possuindo maior solubilidade em água, baixa afinidade por materiais 

particulados e, consequentemente, menor risco de bioacumulação (Erdem; Erdem, 2024). 

Na avaliação do destino ambiental, o log Kow tem sido amplamente empregado como 

um dos principais indicadores do potencial de sorção e persistência de poluentes orgânicos. Em 

geral, compostos com log Kow < 2,5 apresentam baixo potencial de adsorção, enquanto valores 

entre 2,5 e 4 indicam potencial moderado, e valores acima de 4 sugerem alta capacidade de 

sorção e bioacumulação (Virkutyte; Varma, 2010). 

No presente estudo, rilmenidina apresentou o log Kow mais elevado entre os fármacos 

avaliados, indicando afinidade considerável por ambientes lipofílicos, o que contribui para sua 

alta pontuação no fator de bioconcentração (BCF) e maior risco ecotoxicológico potencial. Por 

outro lado, fármacos como metildopa e nitroprussiato de sódio demonstraram alta polaridade e 

solubilidade em água, com menor tendência de bioacumulação, embora mais propensos à 

dispersão na fase aquosa e, portanto, com maior mobilidade ambiental. 

O coeficiente de adsorção no solo (Koc) é um parâmetro essencial para a compreensão 

da mobilidade e do comportamento ambiental de compostos orgânicos. Ele expressa a afinidade 

de uma substância por se adsorver à fração de carbono orgânico presente em solos e sedimentos, 

relacionando-se também com o potencial de dispersão e o alcance dos contaminantes em 

sistemas ambientais (Ullberg et al., 2021). 

Valores elevados de Koc indicam que o composto apresenta alta tendência de ligação às 

fases sólidas, o que reduz sua mobilidade na fase aquosa e favorece sua retenção no ambiente, 
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podendo resultar em persistência local e potencial participação em processos de reintrodução 

sob determinadas condições ambientais. No entanto, valores baixos de Koc estão associados a 

maior solubilidade em água e, consequentemente, maior mobilidade, o que aumenta a 

probabilidade de lixiviação e transporte para corpos hídricos, elevando o risco de exposição de 

organismos aquáticos (Wang et al., 2015).  

 Com relação à categoria “Destino Ambiental”, esta engloba persistência nos 

compartimentos (água, solo, sedimento), eficiência de remoção em ETEs e fator de 

bioconcentração (BCF); parâmetros essenciais para compreender o tempo de permanência dos 

fármacos no ambiente e sua disponibilidade para organismos aquáticos. 

A persistência ambiental corresponde à capacidade de um contaminante permanecer 

ativo ou disponível em um determinado compartimento como água, solo ou ar, por períodos 

prolongados, mesmo na ausência de fontes contínuas, devido à sua resistência à degradação 

física, química ou biológica (Patel et al., 2019). Essa característica eleva significativamente o 

tempo de exposição ambiental e, consequentemente, os riscos ecotoxicológicos associados. 

Em compartimentos terrestres, como o solo e os sedimentos, a presença prolongada de 

fármacos pode resultar em acúmulo progressivo, além da translocação para tecidos vegetais, o 

que representa uma rota de entrada na cadeia alimentar e potencial risco à saúde humana e 

ecológica (Gworek et al., 2021). Já em ambientes aquáticos, mesmo concentrações traço 

mantidas ao longo do tempo são suficientes para desencadear efeitos subletais e crônicos em 

organismos não alvo, tornando a persistência um fator crítico na avaliação de risco de 

contaminantes emergentes (Bu et al., 2016). 

No presente estudo, doxazosina destacou-se por apresentar valores elevados de 

persistência ambiental predita, indicando maior resistência à degradação e possibilidade de 

permanecer no ambiente por longos períodos, o que amplia significativamente a janela de 

exposição ecológica. Em contrapartida, compostos como hidralazina, rilmenidina e metildopa 

apresentaram baixos valores de persistência, sugerindo menor tempo de permanência 

ambiental. 

Conforme já discutido, a eficiência de remoção em ETEs é um fator determinante para 

o risco de liberação de fármacos no ambiente. Compostos como metildopa (1,85%), 

nitroprussiato de sódio (1,85) e hidralazina (1,89%) apresentaram as menores pontuações nesse 

parâmetro, refletindo a baixa eficiência das tecnologias convencionais de lodo ativado na 

eliminação dessas substâncias. Essa limitação contribui para sua maior persistência em regiões 
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com cobertura restrita de tratamento terciário, elevando o risco de contaminação difusa em 

ecossistemas aquáticos. 

O fator de bioconcentração (BCF) é um índice amplamente utilizado para estimar o 

potencial de bioacumulação de uma substância química em organismos aquáticos, a partir de 

sua absorção direta da água, sendo especialmente relevante para compostos lipofílicos, cuja 

afinidade por tecidos biológicos favorece o acúmulo ao longo da cadeia trófica (Gómez-

Regalado et al., 2023). No presente estudo, doxazosina e bosentana apresentaram os maiores 

valores de BCF, o que está de acordo com os altos valores de Kow e indica potencial significativo 

de bioacumulação. Por outro lado, substâncias como minoxidil e metildopa obtiveram baixas 

pontuações, consistentes com seus baixos coeficientes de partição octanol-água, o que sugere 

menor risco de acúmulo em organismos vivos. 

A categoria de efeitos compreende dados de ecotoxicidade, Dose Letal (DL50), e 

estimativas para genotoxicidade, mutagenicidade, carcinogenicidade e toxicidade crônica. 

Esses dados visam capturar a gravidade dos impactos biológicos potenciais decorrentes da 

exposição a fármacos. 

A ecotoxicidade refere-se aos efeitos adversos causados pelos fármacos sobre 

organismos não-alvo, particularmente em ambientes aquáticos. Mesmo em baixas 

concentrações, esses compostos podem desencadear respostas agudas ou crônicas em algas, 

crustáceos, peixes e outros organismos aquáticos (Sangion; Gramatica, 2016). Neste estudo, 

metildopa apresentou os menores valores preditos de ecotoxicidade, o que resultou em sua 

pontuação máxima nesse parâmetro, indicando um possível impacto significativo mesmo sob 

baixas concentrações ambientais. 

A Dose Letal 50 (DL50) é amplamente utilizada em toxicologia experimental para 

estimar a dose de uma substância necessária para provocar a morte de 50% de uma população 

de roedores em ensaios in vivo. Esse parâmetro é fundamental para avaliar a toxicidade oral 

aguda de compostos químicos (Nagashima et al., 2022). Metildopa, novamente, destacou-se 

com valores muito baixos de DL50, reforçando seu perfil de elevada toxicidade sistêmica e 

contribuindo para sua classificação como substância de maior preocupação dentro da categoria 

de efeitos. 

A genotoxicidade expressa o potencial de uma substância em causar danos ao material 

genético das células, podendo desencadear mutações, alterações cromossômicas ou 

instabilidade genômica. Essa característica está associada a riscos carcinogênicos e hereditários 

tanto para organismos ambientais quanto para humanos expostos a águas contaminadas (Xie; 
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Chen; Liu, 2017). De forma complementar, a mutagenicidade diz respeito à capacidade de 

induzir mutações específicas no DNA, as quais podem estar na base de doenças genéticas ou 

do desenvolvimento de câncer (Sharif et al., 2016). Fármacos como minoxidil, doxazosina e 

bosentana apresentaram pontuações elevadas ou máximas nesses subparâmetros, sugerindo 

risco elevado de efeitos adversos em longo prazo. Já ambrisentana e rilmenidina obtiveram 

valores inferiores, indicando menor potencial genotóxico e mutagênico, ainda que não isento 

de preocupação ambiental. 

Por fim, a toxicidade crônica representa os efeitos adversos que resultam de exposição 

contínua ou repetida a pequenas doses de uma substância ao longo do tempo. Esses efeitos 

incluem alterações fisiológicas, bioquímicas e celulares cumulativas, que podem comprometer 

o crescimento, a reprodução ou a sobrevivência dos organismos expostos (Tkaczyk et al., 

2021). Em geral, quanto maior a concentração e a persistência de um composto no ambiente, 

maior a probabilidade de manifestações tóxicas crônicas, mesmo em organismos com elevada 

tolerância. Essa avaliação é importante para substâncias que, embora não apresentem toxicidade 

aguda marcante, podem gerar impactos ambientais duradouros. 

A categoria de exposição incorpora a massa predita de cada composto atingindo o 

ambiente, ajustada pela cobertura de coleta e tratamento de esgoto. Esse parâmetro foi 

altamente determinante na priorização final. Metildopa, com quase 2 toneladas estimadas como 

potencialmente lançadas no ambiente, foi o composto mais crítico nesse parâmetro, o que 

impulsionou seu índice de priorização total. Isso decorre de seu amplo uso clínico e baixa taxa 

de remoção em ETEs. Em contraste, compostos como minoxidil, prazosina e ambrisentana, 

apesar de apresentarem toxicidade relevante, obtiveram baixa pontuação devido à sua massa 

ambiental desprezível. 

A Tabela 1.6 apresenta as pontuações normalizadas geradas pelo software ToxPi™ para 

cada um dos parâmetros empregados na priorização ambiental dos nove anti-hipertensivos 

selecionados, com base em critérios físico-químicos, de destino ambiental, efeitos toxicológicos 

e exposição. Os valores foram convertidos em escala de 0 a 1, sendo que pontuações mais 

próximas de 1 indicam maior criticidade ambiental para o parâmetro em questão. Um mesmo 

composto pode ocupar posições distintas nos diferentes critérios avaliados, sendo altamente 

preocupante sob determinado aspecto (como toxicidade crônica, por exemplo), mas 

apresentando baixa relevância sob outro (como massa ambiental predita). 
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Tabela 1.6  – Pontuações geradas pelo software ToxPi™ para cada métrica dos 9 anti-hipertensivos priorizados para o estado de São Paulo, 

empregando peso 6 para a categoria Exposição. 
 

 
Propriedades       

físico-químicas 
Destino Ambiental Efeitos Exposição 

Anti-

hipertensivos 

S
o

lu
b

il
id

a
d

e 
em

 

á
g

u
a

 (
m

g
 L

–
1
) 

 

K
o

w
  

K
o

c 
 

P
er

si
st

ên
ci

a
 e

m
 

co
m

p
a

rt
im

e
n

to
s 

a
m

b
ie

n
ta

is
 (

d
ia

s)
  

%
 d

e 
re

m
o
ç
ã
o

 e
m

 

E
T

E
s  

B
C

F
  

E
co

to
x
ic

id
a

d
e 

 

D
o
se

 L
et

a
l 

5
0
 (

D
L

5
0
) 

(m
o
l 

k
g

–
1
)  

G
en

o
to

x
ic

id
a

d
e
 

M
u

ta
g

en
ic

id
a

d
e
 

C
a
rc

in
o

g
en

ic
id

a
d

e
 

T
o
x

ic
id

a
d

e 
cr

ô
n

ic
a

 

Massa 

predita 

Metildopa 0,0010 0,6082 0,8292 0,0000 0,0000 0,0000 1,0000 0,0022 0,0149 1,0000 0,0000 1,0000 0,6667 0,0000 1,0000 

Doxazosina 0,0001 0,2176 0,0187 1,0000 1,0000 1,0000 0,4814 1,0000 0,8738 0,5667 1,0000 0,3333 0,6667 0,6667 0,0053 

Minoxidil 0,0020 0,3719 0,2924 0,2727 0,2727 0,2739 0,9881 0,0000 0,9554 0,5333 1,0000 1,0000 1,0000 1,0000 0,0000 

Nitroprussiato de 

Sódio 

1,0000 1,0000 1,0000 0,1394 0,1364 0,1366 1,0000 0,0022 0,0000 0,1333 0,6667 0,6667 0,6667 0,6667 0,0003 

Prazosina 0,0001 0,2999 0,6569 0,2727 0,2727 0,2739 0,9881 0,0039 0,8886 0,4667 1,0000 0,0000 0,6667 1,0000 0,0000 

Hidralazina 0,0003 0,3616 0,3025 0,0000 0,0000 0,0000 0,9933 0,0022 1,0000 0,0000 1,0000 1,0000 0,6667 1,0000 0,0309 

Bosentana 0,0000 0,0532 0,0000 0,2727 0,2727 0,2739 0,6085 0,3577 0,9901 0,5000 1,0000 0,0000 0,6667 1,0000 0,0002 

Rilmenidina 0,0000 0,1786 0,2397 0,0000 0,0000 0,0000 0,8395 0,2548 0,7550 0,3667 0,6667 0,3333 0,0000 0,6667 0,0000 

Ambrisentana 0,0003 0,0000 0,0880 0,1394 0,1364 0,1366 0,0000 0,0022 0,6683 0,3000 0,0000 1,0000 0,6667 1,0000 0,0000 

Fonte: O autor, 2025. 
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Esse comportamento evidencia a complexidade do risco ambiental associado aos 

fármacos, que não pode ser compreendido a partir de um único parâmetro isolado. Por essa 

razão, a ferramenta ToxPi™ é especialmente útil, ao permitir a integração ponderada de 

múltiplas variáveis, conferindo uma visualização abrangente e comparativa entre os compostos 

(Kwok, 2021). Neste trabalho, a categoria Exposição foi ajustada com diferentes pesos (de 1 a 

8) a fim de avaliar sua influência no ranqueamento final. Observou-se que, a partir do peso 6, 

a ordem de prioridade permaneceu estável, sendo este o valor adotado na análise final. Isso 

destaca que a exposição ambiental, medida pela massa potencialmente liberada, é um critério 

robusto de discriminação entre os compostos avaliados. 

As Figuras 1.4 a 1.6 evidenciam como a inclusão da massa ambiental influencia a 

priorização. Sem considerar a exposição, fármacos como doxazosina e minoxidil sobressaem 

devido às suas propriedades intrínsecas. No entanto, quando a exposição é ponderada, 

observou-se um aumento no destaque de metildopa, que sobe de posição no ranqueamento, 

evidenciando a relevância de se integrar risco intrínseco e presença ambiental real no processo 

de priorização. 
 

Figura 1.4  – Perfis de priorização e índices ToxPi™ (TPI) dos 9 anti-hipertensivos para o 

estado de São Paulo, desconsiderando a categoria Exposição. 

 
Fonte: O autor, 2025. 
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Figura 1.5 – Perfis de priorização e índices ToxPi™ (TPI) dos 9 anti-hipertensivos para o 

estado de São Paulo, considerando a categoria Exposição com peso 1. 

 
Fonte: O autor, 2025. 
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Figura 1.6 – Perfis de priorização e pontuações gerados pelo software ToxPi™ (TPI) para os 9 

anti-hipertensivos priorizados para o estado de São Paulo, considerando a categoria Exposição 

com peso 6. 

 
Fonte: O autor, 2025. 

De forma consistente, metildopa obteve a maior pontuação total, ocupando o primeiro 

lugar entre os priorizados. Esse desempenho é atribuído, majoritariamente, ao seu elevado valor 

na categoria Exposição, relacionado à grande quantidade comercializada, baixa taxa de 

remoção em ETEs e alta carga ambiental predita. Embora esse composto tenha obtido 

pontuações reduzidas nas categorias de persistência e bioacumulação, sua ampla presença no 

ambiente confere-lhe destaque como substância prioritária para ações de monitoramento e 

tratamento. 

Além de metildopa, os fármacos doxazosina, minoxidil e nitroprussiato de sódio 

mantiveram-se entre os quatro primeiros colocados em todas as simulações de ponderação, 

evidenciando sua relevância ambiental independentemente do peso atribuído à exposição. Esses 
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compostos se destacam não apenas pela carga ambiental, mas também por características físico-

químicas e toxicológicas desfavoráveis, como altos valores de Kow, elevada ecotoxicidade e 

persistência significativa. 

Nitroprussiato de sódio é um composto potencialmente tóxico para humanos e 

organismos não-alvo, especialmente quando há exposição inadequada ou prolongada. Sua 

fotodegradação pode gerar subprodutos tóxicos que impactam negativamente tanto os 

ecossistemas aquáticos quanto terrestres (Hottinger et al., 2014). Esse fármaco pode induzir 

estresse oxidativo, além de causar alterações no desenvolvimento de insetos, como retardo na 

pupação e redução na sobrevivência até a fase adulta. Em organismos vertebrados, como 

anfíbios, a exposição ao nitroprussiato resultou em efeitos teratogênicos, incluindo o 

surgimento de tumores e edema abdominal em embriões, evidenciando sua capacidade de 

comprometer o desenvolvimento e a viabilidade de espécies aquáticas (Chen et al., 2023). 

Já minoxidil apresenta toxicidade aguda, podendo provocar irritações cutâneas e 

oculares, além de ser associado à genotoxicidade e a efeitos cardiovasculares adversos, com 

estimativas apontando para uma probabilidade de 39% de impacto no sistema cardiovascular 

(Frydrych; Jurowski, 2024). Do ponto de vista ambiental, minoxidil demonstrou efeitos 

citotóxicos e fitotóxicos significativos, como a inibição da germinação e do crescimento 

radicular em plantas-modelo, além da indução de anomalias cromossômicas, sugerindo riscos 

potenciais para a biota terrestre e aquática (Mercado; Parada, 2024). 

Doxazosina, por exemplo, apresentou alto potencial de bioacumulação e baixa DL50, 

além de alcançar pontuação máxima em genotoxicidade e carcinogenicidade, configurando-se 

como um dos compostos de maior risco, mesmo com carga ambiental inferior à de metildopa. 

Minoxidil, embora apresente baixa massa predita, obteve pontuações elevadas em todos os 

parâmetros da categoria Efeitos, o que reforça sua importância como contaminante emergente 

com risco toxicológico relevante. Já nitroprussiato de sódio exibiu elevada solubilidade e baixa 

taxa de remoção em ETEs, além de persistência considerável, o que justifica sua posição 

destacada. 

Em contrapartida, compostos como rilmenidina, prazosina e ambrisentana apresentaram 

pontuações reduzidas na maioria das categorias, resultado da combinação entre baixa 

toxicidade predita, menor persistência e baixa massa ambiental, o que os posicionou nas últimas 

colocações do ranking de risco. 

Esses resultados demonstram eficiência da abordagem integrada adotada pelo ToxPi™, 

que permite incorporar múltiplas dimensões de avaliação (uso, destino e efeito), resultando em 



55 

 

 
 

uma priorização ambiental mais realista e baseada em evidências multidimensionais. O 

destaque de fármacos como metildopa, doxazosina, minoxidil e nitroprussiato de sódio reforça 

a necessidade de monitoramento específico, bem como o desenvolvimento de estratégias de 

tratamento avançado voltadas à remoção desses compostos em estações de tratamento de águas 

residuais. 

A utilização de dados de consumo e volume de vendas, expressos como massa predita 

no ambiente, é fundamental para estimar a exposição ambiental real a fármacos, sendo um dos 

parâmetros mais influentes em modelos de priorização. A massa comercializada, aliada à fração 

excretada inalterada e à eficiência de remoção em ETEs, permite estimar de forma eficaz a 

carga ambiental potencial dos fármacos liberada no ambiente aquático, mesmo na ausência de 

medições diretas. Essa abordagem fornece uma estimativa conservadora, essencial para 

identificar e priorizar substâncias com potencial risco ambiental, sobretudo em cenários com 

dados empíricos limitados (Welch et al., 2023). 

Além disso, a aplicação de ferramentas baseadas em critérios múltiplos, como o ToxPi™, 

permite integrar parâmetros físico-químicos, toxicológicos, de destino e de exposição, 

oferecendo uma avaliação multidimensional e equilibrada do risco. Essa integração favorece a 

identificação de compostos críticos, promovendo decisões mais embasadas em políticas de 

gestão ambiental, vigilância sanitária e regulação de contaminantes emergentes. Ademais, tais 

metodologias conferem maior transparência e robustez às análises de risco, reforçando a 

confiabilidade dos processos de priorização frente à complexidade dos sistemas ambientais (Li 

et al., 2020). 

Essas informações reforçam a importância de estudos que não apenas quantifiquem o 

consumo, mas também considerem o destino final dos fármacos, as propriedades físico-

químicas e toxicológicas das substâncias, e os contextos regionais de saneamento. A 

combinação desses fatores é essencial para identificar os compostos prioritários do ponto de 

vista ambiental, orientar ações de monitoramento e subsidiar políticas públicas voltadas à 

mitigação da poluição por contaminantes emergentes. 

Com base nos resultados obtidos nas etapas de predição e priorização ambiental 

aplicadas aos nove anti-hipertensivos avaliados, foi possível estabelecer um ranking de 

criticidade ambiental, no qual metildopa, doxazosina, minoxidil e nitroprussiato de sódio se 

destacaram entre os compostos mais prioritários. Para os estudos subsequentes deste trabalho, 

relacionados à avaliação da capacidade adsortiva de materiais carbonáceos, foram selecionados 

os fármacos metildopa (1º lugar) e doxazosina (2º lugar). 
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A escolha desses compostos foi motivada não apenas por suas elevadas pontuações na 

priorização, mas também pela relevância ambiental demonstrada por suas massas preditas, 

aliada à persistência, toxicidade e potencial de bioacumulação. Ademais, há poucas 

informações na literatura sobre a remoção destes fármacos por processos de biossorção, 

indicando a relevância do presente estudo, especialmente diante do potencial de impacto 

ambiental destes compostos, evidenciado na etapa de priorização. 

Os ensaios de adsorção, descritos no Capítulo 3, foram conduzidos com biocarvão, 

obtido a partir de pó de cortiça, e carvão ativado, produzido de resíduos de levedura da indústria 

sucroalcooleira, na forma não modificada (BC e CL) e após nanomodificação com magnetita 

(BC-NP e CL-NP), visando avaliar o desempenho desses materiais na remoção de anti-

hipertensivos priorizados em meio aquoso. 

1.6 CONCLUSÕES 

Os resultados obtidos neste capítulo evidenciam a importância de utilizar metodologias 

de priorização que integrem dados de consumo, propriedades químicas e farmacocinéticas, 

além das informações sobre saneamento regional. A aplicação do ToxPi™ permitiu construir um 

perfil de risco mais completo e realista, demonstrando que os compostos mais preocupantes do 

ponto de vista ambiental não são necessariamente os mais tóxicos isoladamente, mas sim 

aqueles que aliam toxicidade, persistência e ampla exposição. 

Entre os anti-hipertensivos analisados, metildopa, doxazosina, minoxidil e 

nitroprussiato de sódio se destacaram como prioritários para monitoramento e controle 

ambiental. A identificação desses compostos como os mais críticos não é apenas um dado 

numérico, mas um indicativo da importância de olhar para além dos fármacos tradicionalmente 

monitorados e considerar substâncias que estão sendo negligenciadas pelas políticas públicas e 

pelos sistemas de tratamento convencionais. 

Com base nesses resultados, metildopa e doxazosina foram os fármacos selecionados 

para os estudos realizados nas etapas seguintes, nas quais se avaliou a remoção desses 

compostos por materiais carbonáceos, aqui descritos como biossorventes, como alternativa 

sustentável para o enfrentamento da despoluição causada por produtos farmacêuticos, 

sobretudo em regiões com baixa infraestrutura de saneamento. 
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Capítulo 2 

 

 

Síntese e Caracterização dos 

Biossorventes Carbonáceos 
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2.1 INTRODUÇÃO 

Neste capítulo realizou-se  a síntese de nanopartículas de magnetita (NP) pelo método de 

coprecipitação, bem como a preparação dos compósitos magnéticos a partir da impregnação de 

NP aos biossorventes de carvão ativado de levedura (CL) e biocarvão de cortiça (BC). Foram 

realizadas análises físico-químicas e estruturais por diferentes técnicas de caracterização, a fim 

de avaliar a incorporação das nanopartículas, a morfologia dos materiais, seus grupos 

funcionais, composição elementar e grau de cristalinidade, além da determinação do pH no 

ponto de carga zero (pHPCZ). 
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2.2 REVISÃO DA LITERATURA 

2.2.1 Biocarvões 

O biocarvão (do inglês, biochar), é um material rico em carbono, obtido a partir da 

pirólise de biomassa, um processo de decomposição térmica em atmosfera com pouco ou 

nenhum oxigênio.  A biomassa utilizada pode incluir resíduos agrícolas, florestais, lodos de 

esgoto ou outros materiais orgânicos. O biocarvão é caracterizado por sua estabilidade química, 

porosidade moderada e relativa resistência à degradação, sendo amplamente estudado por seu 

potencial como condicionador de solo, agente de sequestro de carbono e material adsorvente 

em processos ambientais (Dai et al., 2019). 

Atualmente, diferentes tipos de biocarvão com distintas características podem ser 

produzidos a partir de três formas principais de pirólise, classificadas com base na temperatura 

do processo: pirólise rápida (temperatura > 500 °C), pirólise moderada (temperatura 300–500 

°C) e  pirólise lenta (temperatura < 300 °C). O biocarvão tem encontrado aplicação em diversos 

setores, como metalurgia, química, farmácia e agronomia, por ser uma alternativa 

economicamente acessível e ambientalmente mais responsável. Nos últimos anos, seu papel na 

área ambiental tem ganhado cada vez mais espaço, principalmente no uso como adsorvente de 

poluentes presentes em diferentes tipos de água e solos, contribuindo para estratégias mais 

sustentáveis de remediação (Luo et al., 2022). 

Já o carvão ativado (CA) é um material derivado de fontes carbonáceas que passa por 

um processo adicional de ativação física (com vapor ou CO2 a altas temperaturas) ou química 

(com agentes como ácido fosfórico ou hidróxido de potássio). Esse processo promove o 

desenvolvimento de uma estrutura altamente porosa, resultando em uma elevadíssima área 

superficial específica, frequentemente superior a 500 m² g-1, podendo ser constituído de até 

90% de carbono, o que confere ao material grande capacidade de adsorção (Jeirani; Niu; Soltan, 

2017). 

O carvão ativado possui uma variedade de grupos funcionais em sua superfície, como 

carboxilas, carbonilas, fenóis, lactonas e quinonas, que desempenham um papel essencial na 

retenção de contaminantes por meio de interações químicas e físicas. Além desses, elementos 

como oxigênio, hidrogênio, enxofre e nitrogênio também podem estar incorporados à sua 

estrutura, seja como parte dos grupos funcionais ou como átomos ligados à matriz carbonácea. 

A Figura 2.1 apresenta os principais grupos funcionais presentes na superfície dos carvões 

ativados. Essas funcionalidades são fortemente influenciadas pelo tipo de matéria-prima 
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utilizada, pelas condições do processo de ativação e pelas etapas de purificação térmica, fatores 

que determinam as propriedades adsorventes específicas do material final (Heidarinejad et al., 

2020). 

 

Figura 72.1 – Principais grupos funcionais presentes na superfície de carvões ativados. 

 
Fonte: adaptado de Bulushev; Yuranov, 2008. 

Por essas características, CA tem sido amplamente utilizado em diversas indústrias, 

como tratamento de água e esgoto, bem como em diversos processos de separação e purificação 

de gases. Apesar de sua eficácia, o uso de carvão mineral no tratamento de água em larga escala 

pode ser economicamente inviável, além de apresentar desafios relacionados à sua regeneração 

(Gupta et al., 2013). 

Diante disso, a busca por alternativas mais acessíveis e sustentáveis tem se intensificado, 

especialmente com foco em materiais de origem biológica que possam ser convertidos em 

carvão ativado e atuar como adsorventes eficientes, substituindo o carvão mineral de forma 

mais viável e ambientalmente responsável,  principalmente a partir de resíduos, que são gerados 

por atividades humanas devido ao aumento da industrialização e urbanização (Hadi et al., 

2015), como sabugo de milho (Areti et al., 2024), cascas de coco (Das; Samal; Meikap, 2015), 

caroços de pêssego (Zavaleta et al., 2025), borra de café (Rattanapan; Srikram; Kongsune, 

2017), entre outros. 

Embora o biocarvão e o CA possam ser produzidos a partir da mesma biomassa de 

origem, a principal diferença reside no grau de tratamento e na finalidade de uso. Todo carvão 

ativado derivado de biomassa é tecnicamente um biocarvão ativado, mas nem todo biocarvão é 

ativado. Ou seja, o carvão ativado representa uma forma modificada e altamente funcionalizada 

de biocarvão, voltada especificamente para aplicações que exigem alta eficiência adsorvente, 
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como a remoção de contaminantes orgânicos e inorgânicos em água e efluentes (Zhu et al., 

2022). 

Tanto o biocarvão quanto o carvão ativado podem ser utilizados como materiais 

adsorventes para a remoção de poluentes, porém, cada um pode apresentar desempenho 

superior dependendo do tipo de contaminante e das condições do meio. Por isso, investir na 

avaliação e desenvolvimento de ambos os materiais é uma estratégia promissora para ampliar 

as possibilidades de tratamento ambiental e otimizar soluções para diferentes cenários de 

contaminação. 

2.2.2 Nanopartículas de magnetita 

A nanotecnologia pode ser definida como a ciência que envolve o controle e a 

manipulação de átomos e moléculas em escala nanométrica (10−9 m). Devido às suas dimensões 

reduzidas, as nanopartículas desempenham um papel fundamental no desenvolvimento de 

materiais e componentes em diversas áreas, como medicina, eletrônica, biologia, ciência da 

computação e engenharia de materiais (Leopoldo; Del Vechio, 2020). 

Com o avanço dessa área, se faz possível utilizar ferramentas mais acuradas de obtenção 

e caracterização de materiais a níveis nanométricos. Os sistemas derivados dessa tecnologia 

apresentam novas propriedades e funções controladas em escala nanométrica, levando à 

produção de novos compostos e dispositivos com características únicas. Esses nanomateriais 

são definidos como aqueles que possuem dimensões menores ou iguais a 100 nm em pelo 

menos uma dimensão (Andrade Neto; Carneiro; Fechine, 2020). 

Dentre os nanomateriais, destacam-se as nanopartículas magnéticas (NP), formadas por 

partículas ou aglomerados com distribuição de tamanho na ordem de nanômetros. Por se 

situarem entre os estados molecular e atômico, possuem propriedades físicas e químicas 

significativamente distintas das observadas em materiais volumosos. Essas propriedades são 

influenciadas por fatores como tamanho, morfologia e estrutura cristalina (Francisquini; 

Schoenmaker; Souza, 2014; Gallep et al., 2018). 

A magnetita (Fe3O4) é um material modelo bem estabelecido quanto às suas 

características estruturais, além de ocorrer naturalmente na natureza. Em sua estrutura, há a 

célula unitária do tipo cúbica de face centrada (CFC) do tipo spinélio invertido, composta de 

oito sítios tetraedros e dezesseis sítios octaedros. Os sítios tetraedros são preenchidos 

exclusivamente com íons Fe3+, enquanto os sítios octaedros são preenchidos igualmente com 

íons Fe2+ e Fe3+. A magnetita apresenta magnetismo do tipo ferrimagnético à temperatura 
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ambiente, fenômeno que descreve um comportamento antiparalelo dos spins dos sítios 

tetraedros e octaedros (Ganapathe et al., 2020).  

A composição da magnetita é de 31% de FeO e 69% de Fe2O3 e, possui cristalografia 

geométrica de classe hexaoctaédrica. A distribuição dos íons Fe³⁺ ocorre de forma equilibrada 

entre os sítios tetraédricos e octaédricos da estrutura, o que impede a geração de um momento 

magnético líquido associado a esses íons. Por outro lado, os íons Fe²⁺ concentram-se 

exclusivamente nos sítios octaédricos, sendo eles os principais responsáveis pela magnetização 

de saturação e, consequentemente, pelo comportamento magnético característico da magnetita 

(Oliveira; Fabris; Pereira, 2012). A Figura 2.2 apresenta o arranjo estrutural da magnetita. 

 

Figura 82.2 – Estrutura cristalina da magnetita (átomos verdes são Fe2+, átomos marrons são 

Fe3+, átomos cinzas são oxigênio). 
 

 
Fonte: Yang; Wu; How, 2011. 

Dessa forma, nanopartículas magnéticas podem ser impregnadas aos biossorventes, 

sendo uma alternativa para desenvolver processos de descontaminação eficazes e de baixo 

custo, tornando mais rápida e eficiente a remoção de contaminantes tóxicos por meio de 

modificações químicas dos biossorventes (José et al., 2019). 

2.2.3 Pó de cortiça 

 Cortiça é um material de origem vegetal extraído do tronco e dos ramos principais da 

árvore Quercus suber L., em formas semitubulares, encontrada, principalmente, no 

Mediterrâneo Ocidental, China e Brasil (Pirozzi et al., 2020). Embora seja muito conhecida 

pela fabricação de rolhas de vinho, cerca de 80% da cortiça extraída não é aproveitada nesse 

processo, gerando um grande volume de subproduto que precisa ser valorizado de outras 

formas. Diante disso, muitos estudos e aplicações vêm sendo desenvolvidos com o objetivo de 
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transformar esse material residual em produtos com maior valor agregado, como compósitos e 

soluções inovadoras na descontaminação de águas (Gil, 2015). 

Entre os resíduos gerados, um dos que mais se destacam é o pó de cortiça, que representa 

aproximadamente 25% da massa da cortiça original. Esse subproduto surge tanto durante o 

processamento industrial, como na fabricação de aglomerados, painéis, e equipamentos 

esportivos, quanto no descarte de produtos após o uso, como rolhas usadas e resíduos da 

construção civil. Por ser abundante, de baixo custo e pouco aproveitado, o pó de cortiça se 

mostra um excelente candidato à reutilização em novas aplicações (Jesus; Silva; Pintor, 2023). 

Estima-se que, anualmente, sejam geradas entre 68 mil e 85 mil toneladas de resíduos de cortiça, 

o que reforça ainda mais o seu potencial (Mestre et al., 2014). 

A estrutura da cortiça é formada por milhões de células ocas e poliédricas (cerca de 200 

milhões cm-3), com diâmetro médio de 20 μm. É um material leve, atóxico, termicamente 

estável, resistente à corrosão e naturalmente hidrofóbico. Além disso, possui alta área 

superficial específica, o que faz com que tenha uma afinidade significativa por poluentes 

orgânicos. Essas características tornam a cortiça, e especialmente o seu resíduo em pó, um 

recurso sustentável para processos de purificação de água e tratamento de efluentes (Seibert et 

al., 2025). 

Nos últimos anos, a produção de materiais de carbono à base de cortiça tem se mostrado 

uma alternativa bastante promissora. A transformação desse resíduo em biocarvões ou carvões 

ativados permite não apenas valorizar a biomassa residual, mas também reduzir os custos de 

produção e obter materiais com propriedades aprimoradas. Os carvões ativados produzidos a 

partir da cortiça podem apresentar maior área superficial e volume de poros, o que melhora 

consideravelmente sua eficiência como adsorventes em aplicações ambientais (Bhatia et al., 

2020). 

2.2.4 Leveduras 

As leveduras são organismos unicelulares pertencentes ao reino Fungi, caracterizadas 

por serem eucariontes, de rápido crescimento e alta eficiência metabólica. Estão amplamente 

distribuídas na natureza, especialmente em ambientes ricos em açúcares, e têm se destacado por 

seu potencial em processos biotecnológicos (Qadir, 2019). 

A espécie Saccharomyces cerevisiae é uma das leveduras mais conhecidas e utilizadas, 

principalmente por sua capacidade de fermentar açúcares de seis carbonos (como glicose e 

sacarose), convertendo-os em etanol e dióxido de carbono na ausência de oxigênio. Essa 
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levedura é fundamental para a produção de etanol na indústria sucroalcooleira (Al-Najar; 

Lutfee; Alwan, 2021). 

Nesse cenário, o Brasil tem papel de destaque como o maior produtor mundial de etanol 

a partir da cana-de-açúcar. Para a safra 2025/2026, a produção está estimada em cerca de 33,8 

bilhões de litros (SCA Brasil, 2025). A cada litro produzido, sobram aproximadamente 30 

gramas de levedura seca, o que pode representar mais de um milhão de toneladas de resíduo 

por ano (Debs et al., 2019). Esse subproduto, com baixo valor comercial e nutricional, é 

utilizado principalmente como aditivo em rações animais. 

Diante desse grande volume gerado, o aproveitamento das leveduras como 

biossorventes representa uma alternativa promissora. No contexto ambiental, esse subproduto 

pode ser utilizado no tratamento de águas residuais devido à sua capacidade de sobreviver a 

condições adversas, como acidez elevada e pressão osmótica, além de serem materiais de baixo 

custo e amplamente disponíveis. Sua parede celular porosa, alta área superficial e capacidade 

de replicação acelerada favorecem a adsorção, especialmente de metais pesados, devido à 

presença de grupos funcionais específicos. Além disso, são materiais seguros, acessíveis e 

ambientalmente sustentáveis (Jena et al., 2022). 

Para ampliar esse potencial, é possível transformar esse resíduo em carvão ativado de 

levedura, um material com elevada área superficial e excelente capacidade adsorvente. Essa 

abordagem permite a remoção de diversos contaminantes, promovendo uma solução eficiente 

e alinhada aos princípios da economia circular. Como vantagem adicional, a produção desse 

carvão ativado não requer etapas complexas, como secagem intensiva ou moagem, o que torna 

o processo mais simples e ambientalmente amigável (Modesto et al., 2021). 

 

2.2.5 Caracterização de Materiais 

Nos últimos anos, houve avanços significativos em técnicas de caracterização que 

possibilitam a avaliação das propriedades físicas, químicas e físico-químicas dos materiais. O 

uso combinado de diferentes métodos é fundamental para revelar processos e mecanismos 

específicos, permitindo uma compreensão mais aprofundada dos fenômenos materiais em 

ambientes dinâmicos, especialmente em escala microestrutural (Panwar; Singh; Sehgal, 2020). 

Nesse contexto, é indispensável empregar múltiplas técnicas na caracterização de 

materiais adsorventes, a fim de compreender sua estrutura, composição superficial, morfologia, 

área específica e funcionalidade. Essa abordagem contribui para aumentar a precisão e a 

confiabilidade dos resultados, além de auxiliar na identificação dos mecanismos de adsorção e 
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na correlação entre os atributos físico-químicos dos materiais e seu desempenho adsorvente 

(Pellenz et al., 2023). 

 

2.2.5.1 Difratometria de raios X (DRX) 

 A descoberta dos raios X em 1895 por Wilhelm Conrad Roentgen, caracterizados como 

ondas eletromagnéticas de alta energia com comprimento de onda entre 10-3 e 101 nm, permitiu 

importantes inovações em todas as disciplinas científicas, possibilitando o desenvolvimento de 

novas aplicações médicas e técnicas (Roentgen, 1895). Desde então, as técnicas baseadas na 

interação de raios X com a matéria têm evoluído consideravelmente, tornando-se ferramentas 

indispensáveis para a caracterização de materiais em escala micro e macroestrutural. 

Os métodos de DRX baseiam-se na capacidade dos cristais de difratar raios X de 

maneira característica, permitindo um estudo preciso da estrutura das fases cristalinas. Os 

padrões de difração registrados contêm contribuições adicionais de diversas características 

micro e macroestruturais de uma amostra (Epp, 2016). 

O princípio dos métodos baseia-se na difração de raios X por planos atômicos periódicos 

e na detecção do sinal difratado, com resolução angular ou energética. A interpretação desse 

comportamento foi proposta por William Lawrence Bragg, a partir da chamada Lei de Bragg, a 

qual descreve as condições para a ocorrência de interferência construtiva entre as ondas 

difratadas (Bragg, 1913). Quando um feixe de raios X incide sobre uma estrutura cristalina, 

parte da radiação é refletida de forma coerente pelos diferentes planos atômicos, que estão 

separados por distâncias da mesma ordem de grandeza do comprimento de onda da radiação 

incidente, gerando o padrão de difração característico de cada material (Ali; Chiang; Santos, 

2022). 

 

2.2.5.2 Espectroscopia de Radiação na região do Infravermelho com 

 Transformada de Fourier (FTIR) 

A espectroscopia de infravermelho com transformada de Fourier (FTIR) é uma técnica 

analítica utilizada para investigar as vibrações moleculares de compostos, permitindo a 

identificação de grupos funcionais presentes em uma amostra. Quando as moléculas são 

expostas à radiação infravermelha, elas absorvem energia e entram em estados vibracionais 

característicos, como alongamentos e deformações, que variam conforme a estrutura da 

molécula. O espectro resultante dessa absorção funciona como uma espécie de impressão digital 
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molecular, útil tanto para análises qualitativas quanto quantitativas (Guerrero-Pérez; Patience, 

2019). 

A frequência de absorção no infravermelho depende dos modos vibracionais, enquanto 

a intensidade depende da eficácia com que a energia é transferida para a molécula, da 

quantidade transmitida (ou refletida) e do detector. Por essa razão, compostos covalentes, com 

exceção de moléculas diatômicas simples como N2, H2 e O2, exibem espectros infravermelhos 

distintos e informativos (Rocha et al., 2018). 

No contexto da adsorção, essa técnica apresenta grande importância porque possibilita 

a identificação dos grupos funcionais ativos na superfície do adsorvente, que são os principais 

responsáveis pela interação com os contaminantes. Além disso, a técnica FTIR é amplamente 

utilizada para validar modificações químicas intencionais realizadas nos materiais, acompanhar 

a funcionalização da superfície e monitorar a estabilidade estrutural dos adsorventes ao longo 

do uso, sendo uma ferramenta essencial para compreender o desempenho e a durabilidade 

desses materiais em aplicações ambientais e industriais (Mohamed et al., 2017). 

 

2.2.5.3 Microscopia eletrônica de varredura (MEV) 

A origem da microscopia eletrônica de varredura (MEV) está relacionada aos estudos 

pioneiros dos físicos Ernst Ruska e Max Knoll, realizados em 1933, que abriram caminho para 

o desenvolvimento de instrumentos capazes de ampliar estruturas em escala nanométrica. Esta 

técnica é baseada na emissão e detecção de elétrons, utilizada para gerar imagens em tons de 

cinza com alta definição, permitindo a análise detalhada de materiais orgânicos e inorgânicos 

em escalas nanométricas e micrométricas (Goldstein, 2017). 

Seu funcionamento envolve o uso de feixes de elétrons focalizados que varrem a 

superfície da amostra em um padrão sequencial sobre os eixos x e y. À medida que esses 

elétrons interagem com o material, diferentes sinais são gerados, especialmente os elétrons 

secundários e os elétrons retroespalhados, que fornecem informações sobre a topografia e a 

composição superficial da amostra. A técnica é capaz de atingir ampliações elevadas, 

comumente na faixa de até 300.000 vezes, podendo alcançar até 1.000.000 vezes em 

equipamentos mais avançados, sendo apta a analisar amostras com até 200 mm de diâmetro e 

80 mm de altura (Holler; Skoog; Crouch, 2009). 

A Espectroscopia de Raios X por Dispersão de Energia (EDS) pode trabalhar em 

conjunto com a MEV, de maneira a complementar a análise ao fornecer informações 

qualitativas e semiquantitativas sobre os elementos químicos presentes na superfície da 
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amostra. Portanto, a MEV, especialmente quando combinada com a EDS, constitui uma 

ferramenta poderosa para a caracterização de superfícies, revelando detalhes como textura, 

rugosidade e composição química de materiais, o que a torna indispensável em diversos estudos 

envolvendo adsorventes, nanomateriais e biomateriais (Mohammed; Abdullah, 2018). 

 

2.2.5.4 pH no ponto de carga zero (pHPCZ) 

 O valor de pH no ponto de carga zero (pHPCZ) corresponde ao valor de pH em que a 

superfície de um material adsorvente possui carga líquida nula, ou seja, há equilíbrio entre 

cargas positivas e negativas (Kosmulski, 2023). Isso não significa que a superfície não tenha 

carga no pHPCZ, mas sim que há quantidade iguais de cargas positivas e negativas. O pHPCZ 

representa o valor de pH nos quais os componentes de carga da superfície se tornam iguais a 

zero, sob determinadas condições de temperatura, pressão aplicada e composição da solução 

(Bakatula et al., 2018). 

 A determinação do pHPCZ é essencial para otimizar parâmetros de adsorção, pois regula 

a carga superficial do material em função do pH da solução. Quando o pH da solução é inferior 

ao pHPCZ, a superfície do material tende a adquirir carga positiva, favorecendo a adsorção de 

espécies aniônicas. Por outro lado, se o pH estiver acima do pHPCZ, a superfície torna-se 

negativamente carregada, atraindo cátions. Assim, conhecer esse parâmetro permite prever 

interações eletrostáticas entre o adsorvente e o contaminante e ajustar o pH do sistema para 

maximizar a eficiência de remoção (Cárdenas et al., 2021). 

2.3 OBJETIVOS 

2.3.1 Objetivo geral 

Caracterizar os materiais adsorventes produzidos a partir de resíduos de levedura e 

cortiça, antes e após nanomodificação com magnetita, a fim de avaliar suas propriedades físico-

químicas, estruturais e superficiais com foco na aplicação ambiental. 

2.3.2 Objetivos específicos 

• Sintetizar nanopartículas de magnetita (Fe3O4) pelo método de coprecipitação; 

• Impregnar as nanopartículas de magnetita nos carvões de levedura (CL) e cortiça (BC) 

para formação dos bionanocompósitos magnéticos (CL-NP e BC-NP); 
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• Avaliar a morfologia e a incorporação das nanopartículas aos biossorventes por 

microscopia eletrônica de varredura (MEV) e espectroscopia de energia dispersiva 

(EDS); 

• Determinar os grupos funcionais presentes nos materiais por espectroscopia no 

infravermelho (FTIR); 

• Analisar o grau de cristalinidade e as fases presentes por difratometria de raios X 

(DRX); 

• Determinar o pH no ponto de carga zero (pHPCZ) dos materiais para compreender sua 

influência nas interações com os fármacos. 

2.4 MATERIAL E MÉTODOS  

2.4.1 Reagentes e obtenção dos materiais carbonáceos 

As amostras carbonáceas utilizadas neste trabalho, carvão de levedura (CL) e biocarvão 

de cortiça (BC), foram fornecidas por meio de uma colaboração com pesquisadores do 

Laboratory of Integrated Sciences (LabInSciences), vinculado à Universidade Federal de São 

Carlos (Unifesp – campus Diadema). Essas amostras são produzidas a partir de diferentes 

materiais precursores, frequentemente provenientes de resíduos industriais que, de outra forma, 

seriam descartados, e submetidos a processos controlados de carbonização e ativação. 

O carvão ativado foi produzido a partir de biomassa residual de levedura proveniente 

da indústria sucroalcooleira, após a extração da β-glucana. A biomassa foi submetida a um 

processo de carbonização térmica em forno tubular. O programa consistiu no aquecimento do 

forno a partir da temperatura ambiente (25 °C), com taxa de 10 °C min⁻¹ até atingir 350 °C, 

temperatura mantida por 60 minutos. Durante todo o processo, foi mantido um fluxo contínuo 

de gás nitrogênio (0,1 L min⁻¹), iniciado ainda no aquecimento e encerrado apenas após o 

resfriamento completo do forno (temperaturas inferiores a 90–100 °C) (Modesto et al., 2021).  

A etapa de ativação foi conduzida com vapor de água como agente ativador, gerado por 

meio de arraste de nitrogênio através de um balão contendo água em ebulição. O programa de 

aquecimento seguiu o mesmo padrão da carbonização, com incremento de 10 °C min⁻¹ até 

atingir 600 °C, temperatura mantida por 30 minutos, sob o mesmo fluxo de N₂ (0,1 L min⁻¹). A 

retirada do material e o desligamento do fluxo ocorreram apenas após o resfriamento abaixo de 

100 °C. A caracterização da amostra ativada com vapor de água revelou uma área superficial 

específica de 1144,0 m² g⁻¹ (determinada por análise BET), evidenciando o alto 
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desenvolvimento poroso e o sucesso do método na produção de um biossorvente com elevado 

potencial para aplicações em processos de adsorção (Modesto et al., 2021). 

No caso do biocarvão de cortiça, foi adotado o mesmo procedimento de carbonização 

descrito anteriormente. O pó de cortiça utilizado como matéria-prima foi obtido junto a uma 

empresa especializada na produção de artefatos de cortiça, sendo este um resíduo 

lignocelulósico de natureza industrial. 

Para a síntese das nanopartículas ferromagnéticas e sua impregnação com o 

biossorvente, foram utilizadas soluções de FeCl3·6H2O, FeSO₄·7H2O, HCl e NH4OH 

(LabSynth, SP, Brasil). Todos os materiais plásticos e de vidro foram previamente lavados com 

detergente neutro (Dinamitec-D27, Dinâmica, Diadema - SP) e descontaminados com uma 

solução de HNO₃ 1% v/v (Synth, São Paulo). 

2.4.2 Síntese de nanopartículas de magnetita e dos nanocompósitos de carvões e Fe3O4 

          pelo método de coprecipitação 

Para sintetizar as nanopartículas de magnetita, foi utilizado o método de coprecipitação 

de sais férricos (Panneerselvam; Morad; Tan, 2011). Para isso, soluções de FeSO4·7H2O e 

FeCl3·6H2O foram diluídas em HCl 1 mol L–1, na proporção molar de 2:1 entre Fe2+ e Fe3+, 

respectivamente. Após 30 min de agitação, a precipitação química foi obtida pela adição lenta 

de uma solução de NH4OH 0,7 mol L–1 (Equação 2.1) (Lin; Lee, 2013). O sistema reacional foi 

mantido a 80 °C por mais 30 min, seguido da adição das amostras de carvões para formação do 

nanocompósito (Equação 2.2) (Labuto et al., 2018). Após o resfriamento à temperatura 

ambiente, os precipitados foram separados por um ímã de neodímio e lavados com água 

deionizada até atingirem pH próximo da neutralidade. Por fim, o material foi seco em estufa a 

60 °C, e armazenado para uso posterior.  

  

𝐹𝑒(𝑎𝑞)
2+ + 2𝐹𝑒(𝑎𝑞)

3+ + 8𝑂𝐻(𝑎𝑞)
− →  𝑭𝒆𝟑𝑶𝟒 (𝒔) + 4𝐻2𝑂(𝑙)                             (2.1) 

 

      𝐹𝑒3𝑂4 (𝑠) + 𝐶𝐴(𝑠) → 𝑭𝒆𝟑𝑶𝟒 − 𝑪𝑨(𝒔)         (2.2) 

Nessa equação, CA refere-se à sigla para carvão ativado de levedura (CL) e biocarvão 

de pó de cortiça (BC). 
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2.4.3 Espectroscopia na região do Infravermelho com Transformada de Fourier (FTIR) 

A caracterização por Espectroscopia de Infravermelho com Transformada de Fourier 

(FTIR) foi realizada com um espectrômetro FTIR Bruker, modelo Tensor 27 (Alemanha), na 

faixa de 400 a 4000 cm−1, com resolução de 4 cm−1 e 64 varreduras por amostra. A técnica foi 

utilizada para analisar os grupos funcionais presentes na superfície dos materiais (NP, CL, CL-

NP, BC e BC-NP) obtida pela mistura com pellets de KBr. 

2.4.4 Difratometria de raios X (DRX) 

A análise de difração de raios X (DRX) dos materiais (NP, CL, CL-NP, BC, BC-NP) foi 

realizada utilizando o difratômetro Rigaku MiniFlex 600 (Japão), com radiação Cu-Kα (λ = 

1,5406 Å) a 30 mA e 40 kV, com o intuito de determinar as estruturas cristalinas presentes. Os 

dados foram coletados em um ângulo de difração (2θ) variando de 2° a 90° por segundo. 

2.4.5 Microscopia eletrônica de varredura (MEV) 

Para a análise por microscopia eletrônica de varredura (MEV), as amostras foram 

depositadas em suporte apropriado, moídas em partículas finas e revestidas com uma camada 

de ouro por pulverização catódica. As imagens de MEV foram obtidas utilizando um 

microscópio Prisma E da Thermo Fisher Scientific (EUA), operando a uma tensão de aceleração 

de 5 kV e distância de trabalho de 11,1 mm, com detector de elétrons secundários (ETD). O 

instrumento produziu imagens de alta resolução dos materiais (NP, CL, CL-NP, BC e BC-NP) 

por meio de um feixe de elétrons. A Espectroscopia de energia dispersiva de raios-X (EDS) foi 

integrada a técnica do MEV para identificar e quantificar a composição elementar das amostras. 

2.4.6 Determinação do pH no ponto de carga zero (pHPCZ) 

Para realizar a determinação do pH no ponto de carga zero (pHPCZ), foi utilizado o 

método de adição salina (ou método dos 11 pontos) (Gadelha et al., 2023). Para isso, solução 

iônica de NaCl (0,1 mol L–1) foi utilizada para medir o ponto de carga zero dos materiais 

adsorventes. A solução de NaCl foi distribuída igualmente (5 mL) em onze frascos (análise 

realizada em duplicata), ajustados para valores de pH entre 2 a 12. O valor de pH foi mantido 

com HCl ou NaOH 0,1 mol L–1. Os valores de pH ajustados foram considerados os valores de 

pH iniciais. O material adsorvente foi então adicionado na proporção de 5 mg/5 mL em cada 

frasco, que foi colocado em uma mesa agitadora a 185 rpm durante 24 h de contato, em 

temperatura ambiente. Em seguida, foi medido o pH final de cada solução resultante. Um 
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gráfico foi construído e o pHPCZ calculado a partir da média aritmética dos pontos que se 

apresentaram constantes para o pH final. 

2.5 RESULTADOS E DISCUSSÃO 

2.5.1 Preparo das nanopartículas de magnetita (NP) e dos nanocompósitos à base de  

         carbono 

Os materiais carbonáceos nanomodificados com magnetita se destacam como 

alternativas promissoras para o tratamento de efluentes, combinando alta reatividade superficial 

com facilidade de separação magnética. No presente estudo, o nanocompósito sintetizado 

demonstrou forte resposta a um ímã de neodímio, sendo atraído em curto intervalo de tempo, o 

que confirma seu potencial de aplicação prática. Contudo, para assegurar que a impregnação 

das nanopartículas ocorreu de forma efetiva sobre a superfície do adsorvente, foi necessário 

complementar a análise com técnicas de caracterização físico-química específicas. 

O principal objetivo da modificação dos biossorventes com nanopartículas 

ferromagnéticas é conferir propriedades paramagnéticas aos biossorventes, que, por natureza, 

apresentam estruturas predominantemente amorfas. O recobrimento com nanopartículas de 

magnetita (Fe3O4) permite que esse material passe a responder a campos magnéticos, o que 

representa uma importante vantagem operacional, sobretudo pela possibilidade de separação 

eficiente do material adsorvente da fase líquida após o processo de remoção de contaminantes 

(Nguyen et al., 2020). 

Essa impregnação de Fe3O4, além de não comprometer significativamente a porosidade 

e a área superficial do material, mantém uma abundância de sítios ativos disponíveis para 

interação com os contaminantes, preservando, portanto, sua eficiência adsortiva (Zhang et al., 

2023). Ainda que uma leve redução na capacidade de adsorção possa ocorrer devido à ocupação 

de parte dos sítios por nanopartículas, o desempenho geral do material permanece satisfatório 

(Ramos et al., 2022). 

A Figura 2.3 apresenta dois QR Codes interativos que complementam os dados 

experimentais deste capítulo com recursos visuais. O primeiro código (preto), direciona para 

um vídeo demonstrando as nanopartículas ferromagnéticas sintetizadas, evidenciando seu 

comportamento magnético. Já o segundo código (verde), remete a um vídeo que ilustra o efeito 

de magnetização do bionanocompósito (CL-NP), produzido a partir de carvão de levedura (CL) 
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combinado com magnetita (NP), em contato com uma solução aquosa destacando a capacidade 

do material em ser atraído por um ímã externo, mesmo após a interação com a solução. 

 

9Figura 2.3 – QR Codes vinculados aos vídeos demonstrativos. O QR preto mostra as 

nanopartículas ferromagnéticas sintetizadas; o verde demonstra o efeito de magnetização de 

CL-NP em solução aquosa.      

                
Fonte: O autor, 2025. 

2.5.2 Espectroscopia de infravermelho com Transformada de Fourier (FTIR) 

A Espectroscopia de Infravermelho com Transformada de Fourier (FTIR) foi utilizada 

para identificar os grupos funcionais presentes nos materiais adsorventes por meio da análise 

das bandas características em seus espectros. A Figura 2.4 apresenta os espectros de FTIR das 

nanopartículas de magnetita (NP), do carvão ativado derivado de levedura (CL), do 

nanocompósito de carvão ativado com magnetita (CL-NP), do biocarvão de pó de cortiça (BC) 

e do respectivo nanocompósito magnético (BC-NP). 
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10 Figura 2.4 – Espectros de infravermelho de nanopartículas de magnetita (NP), carvão 

ativado de levedura antes (CL) e após nanomodificação (CL-NP), biocarvão de pó de cortiça 

antes (BC) e após nanomodificação (BC-NP). 
 

 
 
 

Fonte: O autor, 2025. 

 

Após os processos de pirólise e carbonização, observou-se a redução significativa ou 

desaparecimento de diversas bandas no espectro, atribuída à volatilização de componentes 

orgânicos da biomassa (Gao et al., 2017). Como resultado, os espectros das amostras pirolisadas 

apresentaram perfil mais plano, evidenciando a eficácia dos tratamentos térmicos na remoção 

de grupos funcionais termolábeis. Embora os carvões ativados apresentem sítios ativos e 

elevada capacidade adsorvente, esses sítios nem sempre estão relacionados à presença de 

grupos funcionais oxigenados detectáveis por FTIR, podendo estar associados a defeitos 

estruturais, bordas de planos aromáticos e regiões de alta porosidade. Ademais, os grupos 

funcionais remanescentes após a ativação térmica podem estar presentes em baixas 

concentrações ou apresentar baixa intensidade vibracional, resultando em espectros com poucas 

bandas definidas (Zhou et al., 2023; Bläker et al., 2019). 

Trabalhos anteriores (José et al., 2019; Labuto et al., 2018), que utilizaram biomassa de 

levedura e pó de cortiça in natura, reportaram espectros com múltiplas bandas associadas a 

grupos hidroxilas, carboxilas, fenóis e ésteres, os quais desapareceram após os tratamentos 

térmicos, confirmando a modificação da estrutura química dos precursores. 

Nos materiais carbonáceos (CL, CL-NP, BC e BC-NP), foi identificada uma banda em 

torno de 3400 cm–1, atribuída às vibrações de estiramento dos grupos hidroxila (–OH). Bandas 
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adicionais em aproximadamente 1400 e 1600 cm–1 estão relacionadas às vibrações de 

estiramento das ligações C–C e C=C em estruturas aromáticas, características de lignina 

residual e da formação de anéis aromáticos durante a pirólise, em decorrência da eliminação de 

hidrogênio e oxigênio de cadeias alifáticas (Wazir; Wazir; Wazir, 2020; Dias Júnior et al., 2019). 

O comportamento do biocarvão de cortiça utilizado neste estudo está de acordo com os 

estudos de Wang et al. (2020), os quais avaliaram a pirólise lenta de resíduos industriais de 

cortiça para adsorção de Cu(II). Segundo os autores, a degradação de componentes como 

hemicelulose ocorre entre 55 e 302 °C, resultando em significativa perda de massa. Em 350 °C, 

observou-se redução dos grupos hidroxila e carboxila, acompanhada da degradação de suberina, 

o que leva à diminuição da polaridade do biocarvão (Wang et al., 2020). A ausência de bandas 

intensas no espectro de FTIR do BC estudado, pirolisado a 350 °C, está de acordo com esse 

comportamento, indicando a baixa densidade de grupos funcionais remanescentes. 

Nos espectros correspondentes à amostra de nanopartículas (NP), foram observadas 

bandas em aproximadamente 3330 cm–1 (vibração N–H), 1630 cm–1 (C=C), 1140 cm–1 (O–H) 

e 1132 cm–1 (C–O), as quais são atribuídas à presença residual de solventes utilizados durante 

a síntese das nanopartículas pelo método de coprecipitação (Barbosa; Labuto; Carrilho, 2021). 

Nas amostras contendo nanopartículas de Fe3O4 (NP, CL-NP e BC-NP), foi identificada 

uma banda em torno de 600 cm–1, atribuída às vibrações de estiramento da ligação Fe–O 

presentes na estrutura cristalina da magnetita. Essa banda, localizada na faixa típica de 1000 a 

500 cm–1, está relacionada ao modo vibracional do esqueleto do óxido de ferro, associado aos 

sítios tetraédricos da estrutura tipo espinélio (Mohammadi et al., 2021; Dehghanpour, 2020). A 

presença dessa banda nas amostras compostas confirma que o carvão ativado foi revestido com 

sucesso por nanopartículas ferromagnéticas. 

2.5.3 Difratometria de Raios X (DRX) 

Para identificar e caracterizar as fases cristalinas presentes nos diferentes materiais, a 

análise por DRX foi realizada, cujo perfil de difração de raios X dos materiais é mostrado na 

Figura 2.5. 
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11 Figura 2.5 – Difratogramas de Raios X das nanopartículas de magnetita (NP), carvão ativado 

de levedura (CL), carvão ativado de levedura nanomodificado (CL-NP), biocarvão de pó de 

cortiça (BC) e biocarvão de pó de cortiça nanomodificado (BC-NP). Os difratogramas dos 

materiais foram deslocados no eixo Y para melhor visualização e comparação dos picos de 

reflexão. 
 

 

Fonte: O autor, 2025. 

 

Pôde-se observar que, para CL e BC, não há picos intensos, estreitos e bem definidos, 

típicos de estruturas cristalinas. Em vez disso, os picos registrados são amplos e de baixa 

intensidade, o que indica estruturas amorfas (Prakash et al., 2021). Esse comportamento é 

esperado, uma vez que a pirólise aplicada a materiais carbonáceos tende a desordenar sua 

estrutura cristalina original, tornando-a amorfa, que apresenta aumento da acidez superficial e 

da área superficial específica (Fito et al., 2023). Além disso, a presença de um platô no padrão 

de difração reforça a existência de uma estrutura porosa e desorganizada (Tongpoothorn et al., 

2011). 
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Os difratogramas dos materiais contendo nanopartículas de Fe3O4 (NP, CL-NP e BC-

NP), mostram a presença de uma estrutura cristalina. Os picos correspondentes à magnetita 

(Fe3O4) foram identificados de acordo com a referência do banco de dados cristalográfico ICSD 

nº 84611, o que confirma a fase desejada e sua estrutura cristalina e cúbica, com grupo espacial 

𝐹𝑑3̅𝑚, além de indicar o sucesso da síntese de nanopartículas pelo método de coprecipitação 

(Carvalho et al. 2024). Nos padrões dos materiais sintetizados (CL-NP e BC-NP), picos 

similares foram observados, corroborando a presença de nanopartículas de Fe3O4 incorporadas 

aos materiais 

A equação de Debye–Scherrer (Equação 2.3) foi empregada para a estimativa do 

tamanho médio dos cristalitos presentes nos materiais analisados (Holzwarth; Gibson, 2011). 

Para isso, considerou-se o pico de maior intensidade no difratograma de raios X, correspondente 

ao plano cristalográfico (311), característico da estrutura da magnetita. 

𝐷ℎ𝑘𝑙 =
𝑘 𝜆

𝛽 cos 𝜃
  

Onde: 

• Dhkl: tamanho médio dos cristalitos (em nm); 

• k: constante de forma (0,9 para partículas não esféricas); 

• λ: comprimento de onda da radiação de CuKα = 0,15406 nm; 

• β: largura do pico à meia altura (FWHM), em radianos; 

• θ: ângulo de Bragg (em radianos), ou seja, metade do valor de 2θ correspondente ao 

plano (311). 

Segundo a ficha padrão do JCPDS, que fornece dados cristalográficos de referência para 

materiais, o valor de tamanho médio de cristalito da Fe3O4 é de aproximadamente 10,00 nm. 

No presente estudo, a magnetita sintetizada apresentou tamanho médio de 15,45 nm, enquanto 

os nanocompósitos CL-NP e BC-NP apresentaram valores de 29,56 nm e 16,55 nm, 

respectivamente (Tabela 2.1). 

7 Tabela 2.1 – Comparação entre os valores de 2θ correspondente a Fe3O4 (ficha padrão 

JCPDS 88-0315) e os valores obtidos experimentalmente. 
 

Material 2θ Dhkl (nm) 

Fe3O4 30,09 35,42 43,05 53,39 56,94 62,51 10,00 

NP 30,20 35,58 43,14 53,66 57,18 62,86 15,45 

CL-NP 30,04 35,66 43,18 53,04 56,90 62,82 29,56 

BC-NP 30,04 35,50 43,02 53,06 56,92 62,62 16,55 

Fonte: O autor, 2025. 

(2.3) 
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Observou-se que os valores de 2θ obtidos para todos os planos cristalográficos 

analisados foram bastante próximos entre si, o que indica a preservação das posições e simetrias 

esperadas da estrutura da magnetita, reforçando a confiabilidade do processo de síntese. Além 

disso, a impregnação das nanopartículas magnéticas às matrizes carbonáceas também se 

mostrou eficiente. Os baixos valores de tamanho médio observados indicam que os materiais 

produzidos possuem de fato dimensões na escala nanométrica, confirmando a natureza 

nanométrica das fases cristalinas presentes (Nworie et al., 2020). 

2.5.4 Microscopia Eletrônica de varredura (MEV) 

As micrografias de superfície dos materiais encontram-se apresentadas na Figura 2.6. 

Essa técnica permite a análise da superfície das amostras com alta resolução, fornecendo 

informações detalhadas sobre sua morfologia e topografia. 

12 Figura 2.6 – Microscopia eletrônica de varredura de nanopartículas de magnetita (NP), 

carvão ativado de levedura antes (CL) e após (CL-NP) nanomodificação; biocarvão de pó de 

cortiça antes (BC) e após (BC-NP) nanomodificação, obtidas com ampliação de 500×. 
 

 
Fonte: O autor, 2025. 
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A imagem de NP revela partículas com forma predominantemente esférica, superfície 

rugosa e distintos níveis de agregação. Essa tendência à aglomeração pode ser atribuída à 

elevada energia superficial destas nanopartículas, resultado da alta razão entre área de superfície 

e volume (Farha et al., 2024). 

Em CL, observou-se uma superfície externa heterogênea, com presença de cavidades e 

poros de dimensões relativamente amplas e após sua nanomodificação (CL-NP), notou-se uma 

redução na abertura dos poros, atribuída à deposição de nanopartículas de Fe3O4 no material. 

NP apresentam morfologia esférica e tendem a aderir de maneira uniforme ao carvão, 

conferindo uma cobertura parcial que modifica sua superfície original (Lestari et al., 2021). 

De forma análoga, as imagens da amostra de biocarvão de cortiça (BC) evidenciam uma 

estrutura derivada da parede celular da cortiça, caracterizada por células poliédricas ocas e um 

número expressivo de poros abertos. Essa estrutura contribui para o aumento da área superficial 

específica, favorecendo o desempenho do material como adsorvente (Wang et al., 2020). Após 

a incorporação das nanopartículas de magnetita (BC-NP), observou-se o início da formação de 

estruturas esféricas na superfície, atribuídas à presença do ferro na forma de Fe3O4. As imagens 

sugerem que a magnetita foi incorporada de maneira relativamente homogênea à superfície do 

biocarvão, resultando na formação de um nanocompósito estável (Singh et al., 2023). 

A Tabela 2.2 apresenta os resultados obtidos por espectroscopia de energia dispersiva 

(EDS) para os diferentes materiais. Observou-se que as nanopartículas (NP) são compostas 

majoritariamente por oxigênio (53,7%) e ferro (37,4%), com baixa proporção de carbono 

(1,7%), o que é característico de óxidos metálicos como a magnetita. No carvão de levedura 

(CL), os elementos predominantes foram carbono (63,9%), nitrogênio (9,2%) e oxigênio 

(26,1%), indicando a presença de grupos funcionais nitrogenados e oxigenados compatíveis 

com materiais carbonáceos. 

A amostra CL-NP revelou a presença de ferro (17,1%), evidenciando a incorporação das 

nanopartículas magnéticas ao carvão. Houve também redução dos teores de carbono e oxigênio 

em relação ao CL, sugerindo alterações na composição superficial. No biocarvão de pó de 

cortiça (BC), o carbono representou a maior fração (79,2%), seguido por nitrogênio (16,7%), o 

que indica elevada pureza carbonácea. A amostra BC-NP, por sua vez, apresentou carbono 

(49,7%), nitrogênio (15,1%), oxigênio (10,5%) e ferro (19,2%), confirmando a presença das 

nanopartículas na matriz carbonácea.  
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8 Tabela 2.2 – Composição elementar (%) dos materiais obtida por espectroscopia de energia 

dispersiva (EDS). 
 

Elemento NP (%) CL (%) CL-NP (%) BC (%) BC-NP (%) 

C 1,7 63,9 45,9 79,2 49,7 

N – 9,2 – 16,7 15,1 

O 53,7 26,1 33,1 4,1 10,5 

Fe 37,4 – 17,1 – 19,2 

Outros 

elementos 
7,2 0,8 3,9 – 5,5 

Fonte: O autor, 2025. 

2.5.5 Determinação do pH no ponto de carga zero (pHPCZ) 

O pH no ponto de carga zero (pHPCZ) corresponde ao valor de pH em que a superfície 

do adsorvente apresenta carga líquida nula, ou seja, o ponto em que o pH permanece constante 

após o sistema atingir o equilíbrio (Khanal et al., 2020). Os valores de pHPCZ, CL = 6,97, CL-

NP = 7,06, BC = 7,57 e BC-NP = 6,73, determinados a partir da média aritmética dos valores 

de pH final que se mantiveram constantes após 24 horas, estão apresentados na Figura 2.7, que 

indicam a carga superficial dos materiais frente às variações dos valores de pH inicial. 

O conhecimento desse parâmetro é fundamental para prever as interações eletrostáticas 

entre os adsorventes e os contaminantes presentes em solução, especialmente no caso de 

fármacos ionizáveis, cuja forma predominante depende do pH do meio. A tendência de adsorção 

é favorecida quando há diferença de carga entre a superfície do adsorvente e o adsorvato (Al-

Maliky; Gzar; Al-Azawy, 2021). 

Além disso, verificou-se que a nanomodificação com magnetita dos materiais promoveu 

variações discretas nos valores de pHPCZ, o que pode ser atribuído à introdução de novos grupos 

funcionais ou à redistribuição de cargas na superfície dos materiais. Essa alteração no perfil 

impacta diretamente o desempenho dos adsorventes, especialmente em sistemas onde a carga 

da molécula-alvo é sensível ao pH da solução (Mei; Wang; Wei, 2023).  

A análise do pHPCZ, portanto, não apenas contribui para a compreensão das possíveis 

interações eletrostáticas envolvidas, como também otimiza o planejamento experimental, 

permitindo a seleção de faixas de pH mais adequadas para maximizar a eficiência de sorção, 

especialmente em condições ambientalmente realistas (Titchou et al., 2020).  
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13 Figura 2.7 – pH no Ponto de carga zero (pHPCZ) dos materiais: A) carvão ativado de levedura 

antes (CL) e B) após (CL-NP) nanomodificação,  C) biocarvão de pó de cortiça antes (BC) e 

D) após (BC-NP) nanomodificação, utilizando 5 mg dos materiais com 5 mL solução de NaCl 

0,1 mol L-1. 

 

 

Fonte: O autor, 2025. 
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2.6 CONCLUSÕES 

Com base nos resultados obtidos pelas análises de caracterização, foi possível confirmar 

o sucesso do método de coprecipitação utilizado para a síntese das nanopartículas 

ferromagnéticas (Fe3O4). A incorporação dessas nanopartículas aos materiais não modificados 

também foi bem-sucedida, como demonstrado pelo comportamento magnético evidente ao 

aproximar um ímã de neodímio do bionanocompósito preparado. 

A análise por DRX confirmou a formação da fase cristalina característica da magnetita 

nas amostras NP, CL-NP e BC-NP, por meio da identificação dos planos correspondentes. Por 

outro lado, os materiais não modificados (CL e BC) apresentaram perfil predominantemente 

amorfo, como esperado para materiais carbonáceos. 

A análise por FTIR reforçou essa afirmativa, ao revelar a presença da banda típica de 

estiramento Fe–O em torno de 600 cm–1, indicativa da presença da nanopartícula impregnada 

no material. Além disso, foram identificados grupos funcionais relacionados a sítios ativos na 

superfície, responsáveis por promover interações com espécies contaminantes durante o 

processo de adsorção. 

A caracterização morfológica por MEV revelou que as nanopartículas apresentaram 

morfologia esférica, superfície rugosa e tendência à agregação, comportamento típico de 

sistemas com elevada energia superficial, além de demonstrar a adesão uniforme das 

nanopartículas à superfície dos carvões, indicando a formação de nanocompósitos estáveis. Os 

dados de EDS confirmaram a presença de ferro nas amostras CL-NP e BC-NP, com alterações 

nos teores de carbono e oxigênio, indicando mudanças na composição superficial. 

O pH no ponto de carga zero (pHPCZ) foi determinado com sucesso para os quatro 

materiais avaliados, indicando as faixas de pH em que os testes de adsorção devem ser 

conduzidos para favorecer a atração eletrostática entre o material e os fármacos em solução. 

Diante dessas evidências, conclui-se que os bionanocompósitos magnéticos à base de 

carvão e magnetita sintetizados neste capítulo apresentam características estruturais, químicas 

e magnéticas adequadas para aplicação em sistemas de adsorção de contaminantes emergentes, 

como fármacos anti-hipertensivos. 
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hipertensivos utilizando 

biossorventes carbonáceos 

nanomodificados 
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3.1 INTRODUÇÃO 

Neste capítulo,  é apresentada a aplicação dos biossorventes desenvolvidos: carvões de 

levedura e cortiça, antes e após nanomodificação com magnetita, na remoção dos fármacos anti-

hipertensivos metildopa e doxazosina em meio aquoso. Foram conduzidos ensaios em batelada 

para avaliar-se o efeito de parâmetros operacionais, como pH e cinética de sorção e dosagem 

de adsorvente. Foram aplicados modelos cinéticos e isotérmicos aos dados experimentais, para 

descrever-se os mecanismos envolvidos no processo e compreender o comportamento dos 

materiais frente aos contaminantes-alvo. O desempenho dos adsorventes carbonáceos 

magnéticos produzidos foi também avaliado por meio de ciclos de reuso e por suas 

potencialidades na remoção de metildopa e doxazosina em água superficial de lago. 
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3.2 REVISÃO DA LITERATURA 

3.2.1 Biossorção 

Desde a década de 1950, diferentes métodos têm sido desenvolvidos e aprimorados para 

promover a remoção eficiente de contaminantes presentes em águas. Entre as abordagens 

convencionais mais utilizadas, destacam-se processos como complexação, quelação, 

precipitação, uso de resinas de troca iônica, coagulação, floculação, eletrodeposição, 

cimentação, extração por solventes, osmose reversa e ultrafiltração. Apesar de sua ampla 

aplicação, essas técnicas apresentam diversas limitações, incluindo elevados custos 

operacionais, consumo intensivo de energia, necessidade de reagentes químicos potencialmente 

agressivos, geração de lodos tóxicos, risco de poluição secundária, baixa seletividade para 

certos poluentes e, em alguns casos, eficiência limitada (Nathan; Jain; Rosengren, 2022). 

Diante dessas desvantagens, torna-se essencial buscar alternativas mais sustentáveis, 

eficazes e economicamente viáveis para o tratamento de ambientes aquáticos contaminados. 

Nesse contexto, destaca-se a biossorção, um processo que utiliza materiais de origem biológica, 

geralmente inativos do ponto de vista metabólico, nomeados de biossorventes, para a remoção 

de contaminantes presentes no meio aquoso. O termo “bio” refere-se à natureza biológica do 

sorvente, enquanto “sorção” indica o processo de retenção do contaminante na superfície do 

material (Aryal, 2021). Este processo envolve a transferência de massa de substâncias da fase 

líquida para a superfície sólida do biossorvente, por meio de interações físicas e/ou químicas, 

sem necessidade de atividade metabólica do material (Calderón et al., 2020). 

A biossorção pode ser definida como a remoção de substâncias (como íons metálicos 

potencialmente tóxicos, corantes, fármacos, pesticidas e outros poluentes orgânicos ou 

inorgânicos) utilizando-se biomassa inativa, geralmente composta por resíduos ou subprodutos 

industriais de origem biológica que, de outra forma, seriam descartados. Os mecanismos que 

regem este processo incluem adsorção, troca iônica, absorção, complexação e, em alguns casos, 

precipitação superficial (Yaashikaa et al., 2021).  

Para que um material seja considerado um biossorvente eficaz, é desejável possuir 

propriedades como grande área superficial, elevada porosidade, abundância de grupos 

funcionais capazes de realizar troca iônica, capacidade de regeneração e reutilização e presença 

de múltiplos sítios ativos para o processo de sorção (Rehman; Taj; Carabineiro, 2023). O uso 

destes adsorventes, especialmente de resíduos vegetais e agrícolas, tem apresentado resultados 

promissores na remoção de poluentes orgânicos, inorgânicos e persistentes (Rusu et al., 2021). 
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Trata-se de uma abordagem eficiente, de alto potencial adsorvente, que vem contribuindo para 

o reaproveitamento de materiais de baixo custo, permitindo sua valorização e inserção na cadeia 

bioeconômica (Modesto et al., 2021).  

Além destas características, outras vantagens da biossorção em relação aos métodos 

convencionais, são a rapidez do processo, a heterogeneidade dos grupos funcionais do 

biossorvente, sua regeneração, recuperação do adsorvato em forma concentrada e a não geração 

de resíduos tóxicos. Além disso, sua simplicidade operacional e flexibilidade de aplicação 

tornam essa tecnologia uma alternativa apropriada para o tratamento de efluentes em larga 

escala (Aryal, 2021). 

3.2.2 Economia Circular 

 O conceito de economia circular (EC) busca equilibrar o rápido crescimento econômico 

com a escassez de matérias-primas e energia, fundamentando-se nos princípios de redução, 

reutilização e reciclagem de recursos. Esse modelo tem se destacado como alternativa às 

práticas lineares tradicionais, propondo soluções para a degradação ambiental e para os desafios 

do desenvolvimento sustentável, ao mesmo tempo em que exerce influência em padrões de 

produção, consumo e organização social (Christis; Athanassiadis; Vercalsteren, 2019). 

Tradicionalmente, a produção industrial concentra-se na melhoria geral dos processos, 

com pouca ênfase nos aspectos de sustentabilidade. É importante, portanto, demonstrar o 

potencial de aproveitamento de resíduos agroindustriais em sua reintegração em cadeias 

produtivas, cujo uso e o tratamento eficiente desses subprodutos são elementos centrais da 

economia circular. Devido às propriedades de sorção relevantes, muitos resíduos podem ser 

fontes potenciais de produção de biossorventes, atendendo aos princípios da bioeconomia 

circular sustentável (Madela; Skuza, 2021). 

A principal característica da EC reside na transformação de resíduos em insumos de 

valor, garantindo que materiais, energia e recursos circulem dentro do sistema produtivo pelo 

maior tempo possível. Suas premissas incluem a minimização do esgotamento de recursos 

naturais, a redução da geração de resíduos e o estímulo a processos de baixo impacto ambiental. 

Com isso, a economia circular busca maximizar a eficiência no uso de matérias-primas, água, 

energia e mão de obra, promovendo sustentabilidade econômica e ambiental (Basu; Guha, 

2022). 

Esse conceito se relaciona diretamente com a química verde, que fornece uma estrutura 

para o desenvolvimento de produtos e processos mais seguros e eficientes. A química verde 



86 

 

 
 

orienta a produção de materiais e tecnologias que reduzam ou eliminem o uso e a geração de 

substâncias perigosas, contribuindo para a preservação dos recursos naturais, a proteção do 

meio ambiente e a viabilidade econômica. Ao estimular soluções inovadoras, oferece caminhos 

para enfrentar desafios associados à poluição, ao esgotamento de recursos e às mudanças 

climáticas (Amoneit et al., 2024). 

 Nesse contexto, a valorização de resíduos agroindustriais para produção de adsorventes 

atende princípios fundamentais tanto da EC quanto da química verde, como a prevenção da 

geração de resíduos, uso de matérias-primas renováveis, redução da periculosidade e melhoria 

da eficiência energética. Além disso, ao converter subprodutos de baixo valor agregado em 

materiais funcionais para o tratamento de água, promove-se a circularidade de recursos, 

reduzindo custos e a dependência de adsorventes comerciais (Kurul et al., 2025). 

Assim, a utilização de biomassas como precursores de biossorventes representa uma 

alternativa ambientalmente mais segura e economicamente atrativa, contribuindo para 

processos mais limpos e compatíveis com os objetivos globais de sustentabilidade. 

3.2.3 Doxazosina 

Doxazosina (DOX) é um fármaco pertencente à classe dos bloqueadores seletivos dos 

receptores adrenérgicos α1, utilizado principalmente no tratamento da hipertensão arterial e da 

hiperplasia prostática benigna. Estruturalmente, é um derivado da quinazolina, com 

propriedades anti-hipertensivas e potenciais efeitos antineoplásicos. Sua atuação farmacológica 

se dá pela inibição dos receptores α1 localizados no músculo liso vascular, resultando na redução 

da resistência vascular periférica e, consequentemente, na diminuição da pressão arterial 

(Puspita; Chandra; Rivai, 2021). A Tabela 3.1 apresenta algumas características e propriedades 

químicas do fármaco. 

 

9 Tabela 3.1 − Características e propriedades químicas de doxazosina. 

Classe  Bloqueador seletivo dos receptores adrenérgicos α1 

 

 

 

Estrutura molecular 

 

  

Nome químico 
[4-(4-amino-6,7-dimethoxyquinazolin-2-yl)piperazin-1-yl]-

(2,3-dihydro-1,4-benzodioxin-3-yl)methanone 
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Aparência Pó branco ou quase branco 

Peso Molecular 451,50 g mol–1 

Fórmula molecular C23H25N5O5 

Número no CAS 74191-85-8 

Segurança Química Irritante, corrosivo, risco à saúde, risco ambiental 

Ponto de fusão 275 – 277 °C 

Ponto de ebulição 718 °C 

Partição octanol-água (Kow) 

Solubilidade em água 

Constante de ionização 

Pressão de vapor 

125,89 

790 mg L–1 (solúvel em água) 

pKa = 6,52 

< 10-7 Torr 

Fonte: adaptado de Kim et al., 2023; Wishart et al., 2018. 

Do ponto de vista farmacocinético, DOX é administrada oralmente (geralmente como 

mesilato de doxazosina), é bem absorvida pelo trato gastrointestinal e apresenta meia-vida entre 

9 e 16 horas (Roepke et al., 2017). Após a administração, é parcialmente metabolizada pelo 

fígado, e sua eliminação ocorre principalmente pela urina, tanto na forma de metabólitos quanto 

como composto inalterado (Anzenbacher; Zanger, 2012). Essa característica é relevante do 

ponto de vista ambiental, pois parte da substância consumida é excretada e pode alcançar corpos 

hídricos por esgotos domésticos ou efluentes de estações de tratamento de águas residuais. 

A presença de DOX em ambientes aquáticos tem sido relatada como um caso típico de 

contaminante emergente, com concentrações reportadas em torno de 10 ng L–1 em águas brutas 

destinadas à produção de água potável (Huerta-Fontela; Galceran; Ventura, 2012). Embora 

essas concentrações sejam relativamente baixas, há preocupação crescente quanto aos riscos 

ecológicos e toxicológicos associados, especialmente devido à possibilidade de formação de 

produtos de degradação mais tóxicos que o composto original. Bujak et al. (2020) 

demonstraram que a DOX é fotossensível, podendo sofrer degradação pela luz solar e gerar 

subprodutos cuja toxicidade e persistência ambiental ainda são pouco compreendidas. 

A degradação de DOX em ambientes aquáticos pode ser influenciada por diversos 

fatores, como o pH da água, a presença de íons inorgânicos (cloretos, nitratos, sulfatos) e a 

ocorrência de matéria orgânica dissolvida, que pode interferir ou retardar esse processo. Além 

disso, métodos convencionais de tratamento de água não são completamente eficazes na 

remoção de DOX, tornando sua presença uma preocupação ambiental significativa (Karpinska 

et al., 2019). Assim, há grande interesse em desenvolver e aplicar materiais adsorventes, como 

carvões ativados ou biocarvões, para remover eficientemente esse contaminante de forma 

ambientalmente segura. 
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3.2.4 Metildopa 

Metildopa (MDP) é um fármaco derivado da catecolamina, pertencente à classe dos anti-

hipertensivos de ação central, sendo amplamente utilizada no controle da hipertensão arterial 

leve a moderada, especialmente em contextos clínicos específicos como a hipertensão induzida 

pela gravidez (Alaallah; Dhahir; Ali, 2020). 

Após administração oral, MDP sofre biotransformação no sistema nervoso central, 

sendo convertida em α-metilnorepinefrina, um composto ativo que exerce efeito agonista sobre 

os receptores adrenérgicos α2. Essa ação reduz a liberação de noradrenalina, diminuindo o tônus 

simpático e resultando na vasodilatação e consequente queda da pressão arterial. Sua meia-vida 

plasmática varia entre 4 e 6 horas, e sua excreção ocorre predominantemente por via renal, tanto 

na forma de metabólitos quanto, em parte, como composto inalterado (Upadhyay; Asthana; 

Tamrakar, 2015; Shakkor; Mohammed; Shakor, 2022). A Tabela 3.2 apresenta algumas 

características e propriedades químicas do fármaco. 

 

10 Tabela 3.2 − Características e propriedades químicas de metildopa. 

Classe Agonista adrenérgico de ação central 

 

 

 

Estrutura molecular 

 

 

Nome químico 
(2S)-2-amino-3-(3,4-dihydroxyphenyl)-2-methylpropanoic 

acid 

Aparência Pó cristalino branco ou quase branco 

Peso Molecular 211,21 g mol–1 

Fórmula molecular C10H13NO4 

Número no CAS 555-30-6 

Segurança Química Risco à saúde 

Ponto de fusão > 300 °C 

Ponto de ebulição 350,89 °C 

Partição octanol-água (Kow) 

Solubilidade em água 

Constante de ionização 

Pressão de vapor 

0,02 

103 mg L–1 (solúvel em água) 

pKa = 1,73 

< 10-7 Torr 

Fonte: adaptado de Kim et al., 2023; Wishart et al., 2018. 
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Do ponto de vista clínico, MDP é considerada um dos medicamentos anti-hipertensivos 

de escolha durante a gestação, sendo inclusive incluída na Lista de Medicamentos Essenciais 

da Organização Mundial da Saúde (OMS) (Martindale; Sweetman, 2014). Além de sua 

aplicação na hipertensão, também apresenta indicações no tratamento de sintomas associados à 

doença de Parkinson, embora seu uso nessa área seja mais restrito. A ação vasodilatadora 

promovida por esse fármaco permite que o sangue circule com maior facilidade, favorecendo o 

controle da pressão arterial sistêmica, sobretudo em pacientes com contraindicação a outros 

medicamentos (Siahi; Rahimi; Monajjemzadeh, 2018). 

Apesar de sua longa trajetória no campo da medicina, MDP ainda é pouco estudada sob 

a perspectiva ambiental. Há escassez de dados na literatura científica sobre sua ocorrência em 

ambientes aquáticos e seu potencial ecotoxicológico. No entanto, como ocorre com outros 

fármacos anti-hipertensivos, presume-se que metildopa possa ser detectada em efluentes 

sanitários e águas superficiais, oriunda principalmente da excreção humana e da ineficiência de 

remoção nos sistemas convencionais de tratamento de esgoto. Embora as concentrações 

ambientais relatadas para fármacos dessa classe geralmente estejam na faixa de nanogramas 

por litro, a exposição crônica a esses compostos pode representar riscos significativos à biota 

aquática (Godoy; Kummrow; Pamplin, 2015). 

A presença contínua de MDP em corpos hídricos, ainda que em concentrações traço, 

pode impactar negativamente organismos não-alvo, como microalgas, invertebrados, bactérias 

e peixes (Andrade et al., 2020). Há também a possibilidade de que esse fármaco, assim como 

outros compostos bioativos, se ligue a partículas de lodo ou matéria orgânica, favorecendo seu 

transporte e persistência em ambientes aquáticos (Godoy; Kummrow; Pamplin, 2015). O 

potencial de bioacumulação e biomagnificação agrava ainda mais os riscos ecológicos, 

especialmente considerando-se que os produtos de transformação de metildopa em ambientes 

naturais ainda não são totalmente compreendidos ou avaliados quanto à toxicidade. 

Em virtude desses fatores, torna-se necessário o desenvolvimento de estratégias 

eficientes para remoção de MDP de águas residuais, bem como a ampliação de estudos voltados 

à sua detecção, quantificação e avaliação de risco ambiental. 

3.2.5 Remoção de fármacos por materiais carbonáceos 

Os materiais carbonáceos, tais como carvão ativado, biocarvões e nanomateriais de 

carbono, têm se destacado como alternativas promissoras para a remoção de fármacos em 

ambientes aquáticos, devido às suas propriedades superficiais únicas, incluindo elevada área 
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específica, alta porosidade, abundância de grupos funcionais e boa estabilidade química. Essas 

características favorecem interações eficientes com moléculas orgânicas, mesmo em 

concentrações traço (Ayati et al., 2023), como ocorre com muitos fármacos anti-hipertensivos 

detectados em efluentes domésticos e águas residuais. 

Além disso, a modificação física ou química desses materiais pode otimizar ainda mais 

sua capacidade adsorvente, ampliando e potencializando a afinidade por diferentes classes de 

contaminantes. Estratégias como ativação térmica, funcionalização de superfície, impregnação 

com nanopartículas ferromagnéticas ou oxidação controlada têm sido empregadas para 

melhorar seletividade, capacidade de ligação e resistência ao desgaste, tornando esses 

adsorventes mais eficazes e economicamente viáveis (Yu et al., 2016; Ramos et al., 2022). 

Estudos reportados na literatura destacam a eficiência de materiais carbonáceos na 

remoção de fármacos amplamente comercializados (Álvarez-Torrellas et al., 2017; Lladó et al., 

2024; Imreová et al., 2024). Embora nem todos os estudos tenham aplicação exclusivamente 

para anti-hipertensivos, vários resultados demonstram sua eficácia na remoção de compostos 

como valsartana, irbesartana e losartana, os quais são frequentemente detectados em matrizes 

aquosas (Gallego-Ramírez; Chica; Rubio-Clemente, 2024; Hosney et al., 2025). Em particular, 

Grisales-Cifuentes et al. (2022) demonstrou que biocarvões obtidos a partir de resíduos 

vegetais, como fibras de palma, são capazes de remover eficientemente o fármaco valsartana, 

especialmente quando combinados com agentes oxidantes como peroxissulfato (PMS/PDS), 

atingindo eficiências superiores a 90%.  

Para além dos biocarvões, o uso do carvão ativado granular (CAG), em escala piloto, 

tem se mostrado altamente eficaz na remoção de múltiplos princípios ativos farmacêuticos 

(APIs), com eficiência variando entre 87% e 95%, superando inclusive métodos de ozonização 

em estações de tratamento (Beijer et al., 2017). Comparações entre carvão ativado em pó (PAC) 

e CAG também indicam altos índices de remoção de compostos como carbamazepina e 

sildenafil (Delgado et al., 2019). 

Dessa forma, os materiais carbonáceos destacam-se como alternativas versáteis e 

eficazes para a remoção de fármacos anti-hipertensivos em sistemas aquáticos, com potencial 

de aplicação em diferentes escalas e cenários. A possibilidade de modificação desses materiais, 

a partir de resíduos agroindustriais, reforça ainda mais seu caráter sustentável, contribuindo 

para o avanço de tecnologias limpas voltadas à proteção ambiental e à segurança hídrica (Yu et 

al., 2016; Modesto et al., 2021). 
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3.2.6 Fatores que influenciam a adsorção 

O desempenho da adsorção está diretamente relacionado às propriedades físico-

químicas do adsorvente e do adsorvato, uma vez que fatores como composição química, 

morfologia, presença de grupos funcionais, tamanho das partículas, porosidade, polaridade e a 

origem do material influenciam, significativamente, na capacidade e na cinética do processo 

(Barros; Carvalho; Ribeiro, 2017). Por isso, conhecer e caracterizar adequadamente o material 

adsorvente é essencial para otimizar sua eficiência na remoção de contaminantes. As principais 

etapas de caracterização dos materiais utilizados neste estudo foram previamente detalhadas no 

Capítulo 2. 

Além disso, o sucesso da biossorção depende do controle de variáveis operacionais que 

afetam diretamente as interações entre o contaminante e o biossorvente. Entre os principais 

parâmetros a serem considerados estão o pH da solução, que influencia a carga superficial do 

material e a forma química do contaminante; a dose do biossorvente, que determina a 

disponibilidade de sítios ativos; e o tempo de contato, necessário para alcançar o equilíbrio do 

sistema. A avaliação desses fatores é indispensável para compreender os mecanismos 

envolvidos e maximizar a eficiência do processo (Beni; Esmaeili, 2020). 

Nesse sentido, o presente capítulo dedica-se à investigação desses parâmetros, visando 

estabelecer condições mais favoráveis para a remoção dos fármacos em estudo, reforçando a 

importância do entendimento detalhado de cada variável para o desenvolvimento de sistemas 

de tratamento mais eficazes. 

3.2.7 Espectrofotometria de Absorção Molecular na Região do Ultravioleta-Visível (UV- 

          Vis)  

A espectroscopia é o ramo da ciência que estuda a interação entre a radiação 

eletromagnética e a matéria. Essa interação ocorre por meio da absorção ou emissão de energia 

em quantidades discretas, conhecidas como “quanta”, permitindo compreender propriedades 

fundamentais dos materiais. Em todo o espectro eletromagnético, desde raios gama até ondas 

de rádio, diferentes processos espectroscópicos revelam características distintas das substâncias 

analisadas (Guo et al., 2020). 

A espectrometria de absorção na região ultravioleta-visível (UV-Vis) destaca-se como 

uma ferramenta analítica simples, rápida e eficaz para a determinação e quantificação de 

espécies químicas. Essa técnica utiliza radiação eletromagnética de 190 a 800 nm, na qual a 
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região ultravioleta (UV) é em torno de 200–400 nm e a região visível (VIS) de cerca de 400–

800 nm (Mandru; Mane; Mandapati, 2023). 

O princípio fundamental da espectroscopia UV-Vis baseia-se na absorção seletiva de luz 

por constituintes da amostra. Quando um feixe de luz monocromática incide sobre uma 

substância, parte dessa radiação é absorvida e o restante é transmitida. A intensidade de luz 

absorvida é proporcional à concentração da substância em estudo e à sua capacidade de absorver 

luz em determinada faixa de energia, pois a radiação incidente pode promover a transição de 

elétrons do estado fundamental para estados excitados (Patel et al., 2022). Além da absorção, 

outros fenômenos como reflexão, espalhamento e transmissão podem ocorrer, interferindo na 

intensidade da luz medida. O resultado da análise é um espectro de absorção, que mostra a 

relação entre a absorbância e o comprimento de onda, sendo útil para monitoramento de 

concentrações, estudos cinéticos, identificação de compostos e análise de pureza, amplamente 

empregada em pesquisas ambientais, farmacêuticas e biomoleculares (Chakravarthi et al., 

2023). 

3.3 OBJETIVOS 

3.3.1 Objetivo geral 

Investigar a eficiência de sorção de adsorventes carbonáceos, antes e após 

nanomodificação com nanopartículas magnéticas, visando a remoção de anti-hipertensivos 

(metildopa e doxazosina) em águas, por meio de ensaios de adsorção em batelada. 

3.3.2 Objetivos específicos 

• Avaliar o efeito do pH do meio aquoso e da dosagem de biossorvente, na capacidade 

adsortiva dos materiais; 

• Investigar o comportamento cinético de adsorção por modelos cinéticos (pseudo-

primeira, pseudo-segunda ordem e Elovich) e determinar o tempo de equilíbrio dos 

fármacos metildopa e doxazosina com os sítios adsortivos; 

• Conduzir estudos isotérmicos para se avaliar os parâmetros relevantes que caracterizam 

o processo e a natureza físico-química de adsorção; 

• Comparar o desempenho entre os materiais carbonáceos antes e após nanomodificação, 

com base na capacidade máxima de adsorção, afinidade superficial e viabilidade de 

aplicação ambiental; 
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• Avaliar a capacidade de reuso dos biossorventes e o potencial adsortivo destes na 

remoção de fármacos em matrizes complexas, utilizando uma amostra de água 

superficial de lago. 

3.4 MATERIAL E MÉTODOS 

3.4.2 Reagentes, soluções e equipamentos 

Todos os materiais plásticos e vidrarias foram previamente lavados com detergente 

neutro (Dinamitec-D27, Dinâmica, Diadema, SP, Brasil), descontaminados com solução de 

HNO3 a 1% v/v (Synth, SP, Brasil) e enxaguados com água destilada e deionizada. 

Metildopa (MDP) e doxazosina (DOX) foram adquiridas na Farmácia de Manipulação 

Ouro Preto (Pirassununga, SP, Brasil). Os valores de pH foram ajustados utilizando soluções 

de HCl ou NaOH (LabSynth, SP, Brasil). Todas as soluções foram preparadas com água 

deionizada, purificada em sistema Direct-Q 3 (Merck Millipore, Alemanha), a 25 °C e com 

resistividade de 18,2 MΩ.cm. 

A quantificação de MDP e DOX foi realizada por espectroscopia UV-Vis (Genesys 150, 

Thermo Fisher Scientific, EUA), em λ = 280 nm (MDP) e λ = 245 nm (DOX), empregando 

cubetas de quartzo de 10 mm de caminho óptico (volume = 3,5 mL; faixa espectral: 190-2500 

nm), acoplado ao software VISIONlite Quant, versão 5.4 para processamento dos dados. 

3.4.3 Ensaios de biossorção 

Os ensaios de biossorção foram realizados empregando procedimentos em batelada, 

visando aos estudos preliminares das características do mecanismo de sorção, com o uso de 

pequenos volumes de solução (Ume et al., 2022; Lopes et al., 2022). Parâmetros como pH, 

cinética e dosagem de biossorvente foram avaliados quanto ao efeito na capacidade de adsorção, 

seguindo o esquema ilustrado na Figura 3.1. 

De forma geral, o procedimento consistiu na adição do biossorvente à solução do 

fármaco, seguida de agitação constante para promover o contato entre as fases sólida e líquida. 

Após o tempo de contato estabelecido, o biossorvente foi separado do sobrenadante por meio 

de ímã de neodímio, no caso dos materiais magnéticos (CL-NP e BC-NP), ou por filtração a 

vácuo em membrana de 0,45 µm para os materiais não magnéticos (CL e BC). Em seguida, o 

sobrenadante foi coletado para quantificação da concentração residual do fármaco por 

espectrofotometria UV-Vis. 
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14 Figura 3.1 – Esquema empregado nos procedimentos em batelada nos ensaios de sorção de 

fármacos pelos materiais em meio aquoso. 
 

 
Fonte: O autor, 2025. 

3.4.3.1 Efeito do pH de sorção 

Para avaliar a influência do pH na sorção, alíquotas de 10 mL de solução do fármaco 

(10 mg L–1) foram preparadas com ajustes de pH utilizando soluções de HCl ou NaOH a 

0,1 mol L–1. Em cada solução, foram adicionados 5 mg do biossorvente. Os valores de pH 

investigados foram definidos com base no pHPCZ de cada material e na distribuição das espécies 

do fármaco em função do pH. As amostras foram agitadas em mesa agitadora a 185 rpm por 30 

minutos. Após o tempo de contato, o sobrenadante foi separado com auxílio de ímã de neodímio 

(para materiais nanomodificados) ou por filtração (para materiais não modificados). As 

soluções foram analisadas por espectroscopia UV-Vis para quantificação da concentração 

remanescente do fármaco. 

Além disso, antes da etapa de sorção, o pH das soluções sem alterações foi registrado 

(pH inicial), a fim de verificar a estabilidade do meio reacional. Após o tempo de contato, o pH 

foi novamente medido (pH final), permitindo avaliar possíveis alterações decorrentes da 

interação entre o fármaco e o biossorvente.  

 

3.4.3.2 Estudos cinéticos 

A cinética de sorção reflete a taxa de remoção do contaminante da fase líquida ao longo 

do tempo, representando a velocidade das interações entre adsorvato e adsorvente, e é 

influenciada pelas propriedades físico-químicas dos materiais e pelas condições experimentais 

(Nascimento et al., 2014). 
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Para esses estudos, 5 mg dos biossorventes (CL, CL-NP, BC, BC-NP) foram 

adicionados a 10 mL de solução contendo 10 mg L–1 de DOX ou MDP. As misturas foram 

agitadas a 185 rpm, e amostras foram coletadas em tempos crescentes (15, 30, 60, 90 e 120 

minutos). O sobrenadante foi separado por ímã de neodímio (nanomodificados) ou por filtração 

(não modificados). A concentração residual foi determinada por UV-Vis. Os dados foram 

ajustados aos modelos cinéticos de pseudo-primeira ordem (Lagergren, 1898), pseudo-segunda 

ordem (Ho; McKay, 1999) e Elovich (Aharoni; Tompkins, 1970), para avaliar qual modelo 

representa melhor o comportamento do sistema. 

 

3.4.3.3 Efeito da dosagem do biossorvente 

Para investigar o efeito da dosagem, diferentes massas dos materiais (5, 10, 15 e 20 mg) 

foram pesadas e adicionadas a 10 mL de solução dos fármacos (10 mg L–1), correspondendo a 

dosagens de biossorvente de 0,5, 1,0, 1,5 e 2,0 g L–1, respectivamente. As misturas foram 

agitadas a 185 rpm. Após o tempo de contato estabelecido nos estudos cinéticos, os 

sobrenadantes foram separados por ímã de neodímio ou por filtração e analisados por UV-Vis. 

Todos os experimentos foram realizados em triplicata para garantir a reprodutibilidade. 

3.4.4 Avaliação da capacidade de sorção 

Os ensaios foram realizados adicionando quantidades definidas de biossorvente a 10 mL 

de soluções dos fármacos em concentrações crescentes (10-100 mg L–1). As suspensões foram 

agitadas a 185 rpm pelo tempo de contato previamente estabelecido. O sobrenadante foi 

separado por ímã de neodímio ou por filtração em membrana 0,45 µm e analisado por UV-Vis. 

Estes ensaios foram realizados em triplicata. A quantidade de fármaco adsorvida foi 

determinada a partir do balanço de massas (Ezeonuegbu et al., 2021), conforme descrito pela 

Equação 3.1. 

                      𝑄𝑢𝑎𝑛𝑡𝑖𝑑𝑎𝑑𝑒 𝑑𝑒 𝑓á𝑟𝑚𝑎𝑐𝑜 𝑎𝑑𝑠𝑜𝑟𝑣𝑖𝑑𝑜 (𝑚𝑔/𝑔) = (
𝐶𝑖 − 𝐶𝑓

𝑚
) 𝑥 𝑉                     (3.1) 

 

onde 𝑉 é o volume da solução (L), 𝐶𝑖 e 𝐶𝑓 são as concentrações inicial e final de fármaco 

(mg L−1) na solução, respectivamente, e 𝑚 é a massa de biossorvente (g). 

 

Aos dados experimentais, nove modelos de isotermas não lineares foram aplicados: 

Langmuir (Langmuir, 1916), Freundlich (Freundlich, 1906), Redlich–Peterson (Redlich; 
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Peterson, 1959), Temkin (Temkin; Pyzhev, 1940), Hill (Hill, 1910), Toth (Toth, 1971), Sips 

(Sips, 1948), Liu (Liu et al., 2003), e Dubinin–Radushkevich (Dubinin; Radushkevich, 1947), 

para descrever a relação entre a quantidade de fármaco adsorvida e a concentração deste em 

equilíbrio, possibilitando a análise do comportamento do sistema e a determinação de 

parâmetros representativos do processo de adsorção (Wang; Guo, 2020). 

3.4.5 Reuso do biossorvente para remoção de fármacos 

Para se avaliar o reuso dos biossorventes carbonáceos nanomodificados, 5 mg de CL-

NP ou BC-NP foram suspensos em 10 mL de soluções individuais de DOX ou MDP (10 mg 

L−1). As suspensões foram mantidas sob agitação constante (185 rpm) por 30 min. Em seguida, 

os sobrenadantes foram separados com auxílio de um ímã de neodímio e analisados por 

espectrometria UV-Vis para quantificação do fármaco não adsorvido. A fração sólida 

recuperada foi imediatamente reintroduzida em novo volume de 10 mL da solução de trabalho, 

repetindo-se o procedimento por dez ciclos consecutivos (Labuto et al., 2022). 

Os ciclos foram conduzidos até que a absorbância do sobrenadante se igualasse à da 

solução inicial, condição na qual se considerou que o material atingiu sua capacidade máxima 

de remoção. O total de adsorvato fornecido ao sistema ao longo dos ciclos foi planejado de 

modo a corresponder à quantidade utilizada nos ensaios de isoterma, mantendo-se a proporção 

massa/volume aplicada para a saturação dos adsorventes. Todos os experimentos foram 

realizados em triplicata. 

3.4.6 Ensaios de adsorção em amostra de água real 

 A amostra de água real foi coletada na superfície do lago (0-30 cm) do Parque Ecológico 

e Cultural “Gilberto Ruegger Ometto”, localizado no Jardim Felina, município de Araras – SP, 

nas coordenadas 22º21'50.9"S 47º21'25.6"W. Após a coleta, a amostra foi imediatamente 

refrigerada (4 °C) para posterior utilização, sem adição de conservantes químicos, de modo a 

evitar interferências nos processos de adsorção e quantificação. Os parâmetros físico-químicos 

avaliados foram pH, temperatura, turbidez, teor de cloro, condutividade e sólidos totais 

dissolvidos. 

Para os ensaios de adsorção, com o objetivo de verificar o desempenho dos 

biossorventes em condições não controladas de laboratório e avaliar o efeito da matriz, a 

amostra foi previamente filtrada em membrana de 0,45 µm para remoção de material 

particulado. Em seguida, foi dopada com soluções dos fármacos (MDP ou DOX) em 
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concentrações entre 10 e 100 mg L–1. Na etapa experimental, as massas dos biossorventes 

nanomodificados (CL-NP ou BC-NP), previamente definidas nos testes de dosagem, foram 

adicionadas a 10 mL da água filtrada, sem qualquer ajuste químico adicional. As suspensões 

foram agitadas a 185 rpm pelo tempo de contato previamente estabelecido. Após esse período, 

o sobrenadante foi separado mediante ímã de neodímio e analisado por UV-Vis para 

determinação da concentração remanescente dos fármacos. 

3.4.7 Determinação dos fármacos nos estudos de sorção  

As curvas analíticas de MDP e DOX, foram preparadas soluções padrão entre 1,0 e 10,0 

mg L–1, em triplicata, com coeficientes de determinação (r² ≥ 0,99) para garantir a linearidade 

dos métodos. Paralelamente, foram realizados ensaios controle em branco com água ultrapura 

e com os adsorventes utilizados, com o objetivo de eliminar possíveis interferências espectrais 

nas análises quantitativas. 

  

3.5 RESULTADOS E DISCUSSÃO 

3.5.1 Determinação do comprimento de onda de absorção dos fármacos 

Soluções padrão foram preparadas para MDP e DOX em concentrações crescentes, 

sendo submetidas à varredura espectral entre 200 e 1000 nm. O MDP apresentou λmáx em 

280 nm, enquanto a DOX apresentou λmáx em 245 nm, conforme ilustrado na Figura 3.2 

 

15 Figura 3.2 – Espectro de varredura de absorção de A) metildopa (MDP) e B) doxazosina 

(DOX) entre 200 e 1000 nm. 

       
Fonte: O autor, 2025. 
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Curvas de calibração (1,0 a 10,0 mg L–1) foram elaboradas, ambas com r² > 0,99, 

assegurando excelente linearidade (Figura 3.3). Esses resultados estão alinhados à literatura 

(Gadkariem et al., 2009; Bujak et al., 2020). 

 

16 Figura 3.3 – Curvas analíticas obtidas para A) metildopa (MDP) e B) doxazosina (DOX), na 

faixa de concentração 1,0 – 10,0 mg L–1. 

       
Fonte: O autor, 2025. 

3.5.2 Efeito do pH de sorção 

Diversos grupos funcionais presentes na superfície dos biossorventes estão envolvidos 

no processo de biossorção, sendo sua atividade diretamente influenciada pelo pH da solução. O 

pH afeta a ionização desses grupos e, consequentemente, a carga superficial do material, o que 

altera sua afinidade por diferentes espécies iônicas presentes na solução (Torres, 2020). 

A Figura 3.4 apresenta o perfil de ionização dos fármacos de acordo com o pH. No caso 

de doxazosina, observou-se que esse fármaco pode existir em múltiplas formas: catiônicas (com 

cargas +1, +2 e +3), aniônica (-1), zwitteriônica e neutra. As formas catiônicas predominam até 

pH 10, especialmente entre pH 6 e 8, enquanto a forma aniônica existe em valores superiores a 

pH 10. A forma neutra de doxazosina está presente em uma ampla faixa de pH (entre 6 e 14), 

prevalecendo em pH acima de 8. 

Para metildopa, observou-se a presença de formas catiônicas (+1), aniônicas (-1, -2 e -

3), além de formas zwitteriônicas e neutras. A forma catiônica é predominante em pH inferiores 

a 4, enquanto as formas aniônicas se tornam dominantes a partir de pH 7 até 14. A forma neutra, 

por sua vez, ocorre até pH 10, com maior prevalência entre pH 2 e 8. 
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17 Figura 3.4 – Curva de distribuição das espécies de A) metildopa (MDP) e B) doxazosina 

(DOX), de acordo com o pH. 

  
Fonte: adaptado de ChemAxon, 2024. 

 

Considerando os valores de pH no ponto de carga zero (pHPCZ) determinados no capítulo 

anterior (CL = 6,97; CL-NP = 7,06; BC = 7,57; BC-NP = 6,73) e os perfis de ionização dos 

fármacos, os experimentos de sorção com doxazosina foram conduzidos nos valores de pH 7, 

8, 9 e 10, além do valor natural da solução (pH = 6,04). De acordo com Zyoud et al. (2023), 

quando o pH da solução está abaixo do pHPCZ do material (pH < pHPCZ), a superfície tende a 

adquirir carga positiva, favorecendo a adsorção de espécies aniônicas; já em pH acima do 

pHPCZ, a carga se torna negativa, aumentando a afinidade por espécies catiônicas. Assim, nas 

condições escolhidas, doxazosina encontra-se predominantemente em formas catiônicas, 

favorecendo sua interação com materiais carregados negativamente. 

Para MDP, considerando que sua forma neutra é a mais representativa na faixa de pH 

típica de águas residuais, não foram realizados testes em diferentes pH. Optou-se por realizar 

os experimentos no pH natural da solução (pH = 6,27), o qual reflete melhor a condição 

ambiental e operacional de sistemas reais. 

Os resultados experimentais demonstraram que a sorção de doxazosina foi eficiente em 

todos os valores de pH avaliados, com remoções variando entre 39% e 56% (Figura 3.5). 

Notavelmente, o maior percentual de remoção foi observado na condição sem ajuste de pH, o 

que reforça a viabilidade do uso do pH natural da solução. Esse resultado é particularmente 

relevante, pois indica que os biossorventes apresentam desempenho otimizado nas próprias 

condições naturais das soluções dos fármacos, dispensando ajustes externos de pH. Isso reforça 

tanto a robustez do material quanto sua aplicabilidade direta em sistemas reais. 
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18 Figura 3.5 – Efeito do aumento do pH na capacidade de remoção de DOX por CL, CL-NP, 

BC e BC-NP utilizando dosagem de 0,5 g L−1 de biossorvente e solução de 10 mg L−1 DOX, 

após 30 min de agitação.  n = 3. 

 
Fonte: O autor, 2025. 

Ao avaliar o pH das soluções de MDP e DOX antes (pH inicial, sem alterações) e após 

a sorção, verificou-se que não ocorreram alterações significativas entre esses valores, com 

diferenças absolutas inferiores a 0,5 unidades, conforme apresentado na Tabela 3.3. 

 

Tabela 113.3 – Estabilidade do pH das soluções de MDP e DOX antes e após 30 min de 

agitação nos ensaios de sorção. 

Solução pH inicial 
pH final 

CL CL-NP BC BC-NP 

MDP 6,27 6,33 ± 0,02 5,78 ± 0,02 6,21 ± 0,04 5,88 ± 0,07 

DOX 6,04 6,34 ± 0,02 5,73 ± 0,04 6,05 ± 0,04 5,59 ± 0,01 

Fonte: O autor, 2025. 

 

Variações dessa magnitude são consideradas aceitáveis, uma vez que pequenas 

oscilações de pH não implicam em mudanças químicas relevantes no sistema (Genduso et al., 

2024). Esse comportamento é favorável em aplicações ambientais e industriais, pois evidencia 

que o processo de sorção não provoca modificações apreciáveis na acidez do meio, em que o 

pH permanece praticamente constante ao longo do tratamento, indicando maior estabilidade 
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operacional e reduzindo a necessidade de ajustes químicos adicionais (Barrow; Asif; Debnath, 

2024). 

Comportamentos semelhantes foram reportados nos estudos de Fidel, Laird e Spokas 

(2018), que observaram a manutenção do pH próximo ao valor inicial após processos de sorção, 

especialmente quando o biossorvente é previamente lavado ou tratado para remover compostos 

solúveis capazes de alterar a acidez da solução. Esses resultados reforçam a robustez dos 

materiais avaliados e sua adequação para sistemas reais, nos quais a estabilidade do pH é um 

parâmetro essencial para a eficiência e a segurança operacional. 

A escolha por manter o pH inalterado também oferece vantagens práticas, como maior 

simplicidade no processo e viabilidade em aplicações industriais. Em estações de tratamento de 

efluentes, manter o pH próximo ao natural contribui para a estabilidade dos processos 

operacionais, evitando interferências em etapas como coagulação e floculação (Basra et al., 

2014). Além disso, reduz o consumo de reagentes para ajuste de pH, o que implica em menor 

custo operacional e menor risco de aumento na salinidade da água tratada, fator relevante para 

a preservação da qualidade do efluente final (Moura et al., 2023). 

3.5.3 Estudos cinéticos 

Na Figura 3.6, observou-se que a remoção de ambos os fármacos ocorreu de forma 

rápida nos estágios iniciais do processo, o que pode ser atribuído ao elevado gradiente de 

concentração entre a solução e a superfície do adsorvente, bem como à abundância inicial de 

sítios ativos disponíveis (Jureczko; Przystaś, 2021). Isso está relacionado à elevada 

disponibilidade de grupos funcionais na superfície do material, que são prontamente ocupados 

pelas moléculas do fármaco durante os primeiros momentos de contato (Nathan et al., 2021). 
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19 Figura 3.6 – Cinética de sorção de A) metildopa (MDP) e B) doxazosina (DOX) por CL, 

CL-NP, BC e BC-NP utilizando dosagem de 0,5 g L−1 de biossorvente e solução de 10 mg L−1 

de fármaco, conduzida no pH natural da solução. n = 3. 

     
Fonte: O autor, 2025. 

A taxa inicial de adsorção é um parâmetro crítico para aplicações práticas, sendo 

desejável que materiais adsorventes apresentem rápida capacidade de remoção, reduzindo o 

tempo de operação dos sistemas (Dawodu; Akpomie, 2016). Para todos os biossorventes 

avaliados e ambos os contaminantes, o equilíbrio do sistema foi atingido em 30 minutos de 

contato. 

A Tabela 3.4 reúne os parâmetros cinéticos obtidos a partir do ajuste dos dados 

experimentais aos modelos de pseudo-primeira e pseudo-segunda ordem, enquanto a Tabela 3.5 

apresenta os parâmetros determinados pelo ajuste ao modelo cinético de Elovich. A aplicação 

desses modelos permite estimar a taxa de adsorção e compreender os mecanismos envolvidos 

na remoção dos contaminantes (Aryal, 2021). As Figuras 1A, 1B e 1C (Apêndice 1) apresentam 

os dados experimentais e os ajustes aos modelos cinéticos de pseudo-primeira, pseudo-segunda 

ordem e Elovich, respectivamente, para a sorção dos fármacos (10 mg L–1) pelos biossorventes 

CL, CL-NP, BC e BC-NP. 

 

12 Tabela 3.4 – Dados de cinética de pseudo-primeira ordem e pseudo-segunda ordem de CL, 

CL-NP, BC e BC-NP utilizando 5 mg dos biossorventes em 10 mL de solução DOX ou MDP 

10 mg L–1. n = 3. Para o modelo de pseudo-primeira ordem, a inclinação = k1 (min⁻¹). Para o 

modelo de pseudo-segunda ordem, o parâmetro angular = k2 (g/mg·min); qₑₓₚ (mg g–1). 
 

 Pseudo 1ª ordem Pseudo 2ª ordem 

Material Solução r2 χ2 k1 qexp r2 χ2 k2 qexp 

CL 
DOX 

0,0493 0,7525 0,0036 0,7911 0,9871 0,4777 3,0298 7,3181 

CL-NP 0,5000 0,1583 0,0001 0,5303 0,9978 0,1871 3,4610 4,8126 
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BC 0,2065 0,3581 0,0054 1,0649 0,9943 0,0988 0,1097 10,3366 

BC-NP 0,2810 0,3478 0,0065 0,7055 0,9977 0,0521 0,1567 9,1094 

CL 

MDP 

0,8473 0,3919 0,0456 1,8638 0,9855 2,1571 0,0137 3,6875 

CL-NP 0,4074 0,0077 0,0018 1,1975 0,9989 0,0371 0,0438 7,5782 

BC 0,2263 0,2255 0,0113 2,5257 0,9786 1,2093 0,0031 6,0001 

BC-NP 0,2648 0,0204 0,0014 1,1162 0,9884 1,7966 4,6496 3,4599 

Fonte: O autor, 2025. 

Tabela 13.5 – Parâmetros cinéticos do modelo de Elovich para CL, CL-NP, BC e BC-NP, 

utilizando 5 mg dos biossorventes em 10 mL de solução DOX ou MDP 10 mg L–1. n = 3. Para 

este modelo, α é a taxa de adsorção inicial (mg g–1 min–1) e β representa a constante de 

dessorção (mg g–1). 
 

Modelo Cinético de Elovich 

Material Solução r2 χ2 α β 

CL 

DOX 

0,9938 0,3421 5,79 x 104 2,0808 

CL-NP 0,6713 0,0948 5,48 x 105 3,6459 

BC 0,9793 0,2221 1,70 x 105 1,5926 

BC-NP 0,9445 0,2350 9,82 x 104 1,7746 

CL 

MDP 

0,8247 0,0031 13,5 0,8689 

CL-NP 0,6713 0,1483 5,45 x 105 3,6459 

BC 0,5670 0,1524 0,40 0,8684 

BC-NP 0,9079 0,0453 2,15 1,2973 

Fonte: O autor, 2025. 

Com base nos resultados obtidos, observou-se que os coeficientes de correlação linear 

(r2) obtidos para o modelo de pseudo-segunda ordem foram superiores aos do modelo de 

pseudo-primeira ordem em todos os casos. Valores elevados de r² (próximos a 1) indicam um 

bom ajuste dos dados ao modelo proposto (Pavlović et al., 2021). Além disso, os valores 

teóricos de capacidade de adsorção em equilíbrio (qe,cal) calculados pelo modelo de pseudo-

segunda ordem mostraram-se mais próximos dos valores experimentais (qe,exp), reforçando a 

adequação deste modelo aos dados obtidos. 

A melhor adequação do modelo de pseudo-segunda ordem também foi confirmada pelos 

menores valores do erro quadrático médio (χ²), sugerindo que a adsorção é controlada pela 

disponibilidade de sítios ativos na superfície dos biossorventes. Esses resultados indicam que o 

processo de adsorção é predominantemente químico, envolvendo interações específicas entre 
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os fármacos e os grupos funcionais do material, características típicas da quimissorção 

(Khamizov, 2020). 

O modelo de pseudo-segunda ordem assume que a taxa de adsorção depende da 

capacidade do adsorvente e que a etapa limitante do processo está relacionada à transferência 

de elétrons ou à formação de ligações químicas, como interações covalentes ou trocas iônicas 

entre o adsorvato e o adsorvente (Ho, 2006). Assim, os dados obtidos neste estudo sugerem que 

a quimissorção desempenha papel relevante na remoção de doxazosina e de metildopa pelos 

biossorventes. 

Além disso, de maneira geral, os resultados experimentais foram bem descritos pelo 

modelo cinético de Elovich, especialmente para a sorção de DOX. Esse modelo sugere que o 

processo de sorção ocorre em superfícies com distribuição não uniforme de sítios ativos, 

associada à presença de grupos funcionais distintos e a diferentes intensidades de interação 

entre o biossorvente e o fármaco (Edet; Ifelebuegu, 2020). Esse comportamento pode ocorrer 

concomitantemente ao ajuste ao modelo de pseudo-segunda ordem, uma vez que ambos 

refletem a contribuição de interações químicas superficiais no controle da cinética de sorção. A 

presença de sítios ativos com diferentes energias de adsorção favorece a ocorrência de múltiplos 

mecanismos de interação entre o biossorvente e o contaminante, aumentando a eficiência e a 

robustez do material, sobretudo em matrizes complexas encontradas no meio ambiente (Ezzahi 

et al., 2025). 

3.5.4 Efeito da dosagem de biossorvente 

A dosagem de biossorvente tem grande influência na remoção de contaminantes, uma 

vez que determina a quantidade de sítios ativos disponíveis na superfície do biossorvente, que 

interagem com o poluente em solução (Chukwuemeka–Okorie et al., 2018). Assim, neste 

estudo avaliou-se o efeito da dosagem de biossorvente, empregando concentrações entre 0,5 e 

2,0 g L–1. Os gráficos da Figura 3.7 apresentam os resultados deste estudo, com dados de Qe e 

% remoção em função da massa de adsorvente. 
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20 Figura 3.7 – Efeito da dose (em g L-1) de CL, CL-NP, BC e BC-NP na capacidade de 

biossorção e na porcentagem de remoção de solução de A) metildopa (MDP) e B) doxazosina 

(DOX) 10 mg L–1, conduzido no pH natural da solução e com 30 min de agitação. n = 3.   

  
Fonte: O autor, 2025. 

Foi possível observar que, com o aumento da dosagem de biossorvente, há um aumento 

na porcentagem de remoção de MDP e DOX. Entretanto, esse aumento não ocorreu de forma 

proporcional à quantidade de material adicionada, indicando comportamento não linear do 

sistema. Em outras palavras, a elevação da massa de biossorvente resultou em maior remoção, 

porém a eficiência não aumentou na mesma proporção da dosagem empregada. Em termos de 

capacidade de adsorção (Qe, mg g–1), observou-se uma diminuição constante na adsorção dos 

fármacos com o aumento da dosagem. Essa diminuição na eficiência específica de adsorção 

pode ser atribuída à subutilização dos sítios ativos em concentrações mais elevadas do 

biossorvente. O excesso de material pode provocar sobreposição de partículas e, 

consequentemente, redução da área superficial efetivamente disponível. Além disso, em 

maiores dosagens de biossorventes, há uma tendência à aglomeração de partículas do 

biossorvente, o que limita ainda mais o acesso aos sítios ativos, comprometendo a eficiência do 

processo (Akpomie; Conradie, 2020). 

Em concentrações mais altas de biossorventes, a ocupação total dos sítios ativos 

disponíveis na superfície do material pode ser menos eficiente e algumas limitações de difusão 

podem ocorrer, reduzindo a eficácia da biossorção (Todorova et al., 2019). Com base nos 

resultados obtidos, a dosagem de 0,5 g L–1 foi selecionada como a mais adequada para futuros 

experimentos de biossorção em todos os casos. 

3.5.5 Avaliação da capacidade de sorção 

As isotermas de adsorção constituem ferramentas fundamentais para a compreensão dos 

mecanismos de interação entre adsorvato e adsorvente, fornecendo subsídios para a estimativa 
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da capacidade máxima de adsorção, a avaliação da eficiência do material e a viabilidade de sua 

aplicação em diferentes contextos ambientais (Musah et al., 2022). De maneira geral, os 

modelos isotérmicos descrevem a relação entre a quantidade de adsorvato retido no sólido e sua 

concentração em solução no equilíbrio, a uma temperatura constante (Rajahmundry et al., 

2021). 

Foram aplicados nove modelos de isotermas não-lineares: Langmuir, Freundlich, 

Redlich–Peterson (R–P), Hill, Toth, Sips, Temkin, Liu e Dubinin–Radushkevich (D–R). A 

seleção do modelo mais adequado baseou-se no algoritmo de decisão proposto por Labuto et 

al. (2018), o qual considera a capacidade máxima experimental (Qexp), o perfil do dado ajustado 

e os indicadores estatísticos (r², χ² e erro-padrão). Métodos de regressão não linear foram 

utilizados para ajustar os modelos aos dados experimentais, evitando problemas com 

linearização que podem distorcer os resultados, além de avaliar a predição termodinâmica do 

modelo (Chen et al., 2022). 

A Figura 3.8 apresenta os perfis isotérmicos ajustados experimentalmente, enquanto as 

Tabelas 3.6 e 3.7 exibem os parâmetros obtidos para cada modelo aplicado, incluindo 

coeficientes de determinação (r²), erro quadrático médio (χ²), constantes de modelo e 

respectivos erros-padrão. Foram avaliados os materiais carvão de levedura antes (CL) e após 

(CL-NP) nanomodificação com Fe3O4, biocarvão de pó de cortiça antes (BC) e após (BC-NP) 

nanomodificação com Fe3O4 e nanopartículas ferromagnéticas (NP), frente à adsorção de MDP 

e DOX. As capacidades máximas de adsorção experimental (Qexp) para a DOX foram 30,61 ± 

1,54, 24,96 ± 1,62, 38,76 ± 0,97, 31,79 ± 2,09 e 2,68 ± 1,16 mg g–1 para CL, CL-NP, BC, BC-

NP e NP, respectivamente. Para MDP, os valores correspondentes foram 13,48 ± 1,28, 7,48 ± 

0,64, 15,75 ± 1,08, 8,24 ± 1,08 e 1,49 ± 0,97 mg g–1, empregando 0,5 g L–1 de adsorvente e 

concentrações iniciais variando entre 10 e 100 mg L–1. 
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21 Figura 3.8 – Curvas de adsorção e isotermas de Langmuir, Freundlich, R–P, Hill, Toth, Sips, 

Temkin, Liu e D–R ajustadas aos dados experimentais para adsorção de metildopa por A) CL, 

B) CL-NP, C) BC, D) BC-NP e E) NP e de doxazosina por F) CL, G) CL-NP, H) BC, I) BC-

NP e J) NP, utilizando 0,5 g L⁻1 de adsorvente, soluções com concentrações crescentes de 

fármaco (10–100 mg L⁻1), pH natural da solução e 30 min de agitação. n = 3. 

        

 



108 

 

 
 

  

   

       
Fonte: O autor, 2025. 
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14 Tabela 3.6 – Valores da capacidade de sorção experimental (Qexp) e parâmetros de isotermas para a sorção de metildopa por CL, CL-NP, BC, 

BC-NP e NP. DP = desvio padrão; EP = erro padrão fornecido pelo ajuste dos modelos aos dados experimentais. n = 3. 

 CL CL-NP BC BC-NP NP 

Qexp (mg/g) 13,48 ± 1,28 (DP) 7,48 ± 0,64 (DP) 15,75 ± 1,08 (DP) 8,24 ± 1,08 (DP) 1,49 ± 0,97 (DP) 

Langmuir 

Qmax (mg/g) 15,37 ± 1,39 (EP) 8,54 ± 0,40 (EP) 16,85 ± 0,79 (EP) 8,89 ± 0,21 (EP) 2,09 ± 0,20 (EP) 

b (L/g) 0,14 ± 0,06 (EP) 0,11 ± 0,02 (EP) 0,12 ± 0,03 (EP) 0,19 ± 0,03 (EP) 0,03 ± 0,01 (EP) 

r² 0,9336 0,9831 0,9829 0,9943 0,9832 

χ² 2,2130 0,1582 0,6253 0,0616 0,0059 

Freundlich 

Kf  (mg/g) 

(L/mg)1/n 5,48 ± 2,11 (EP) 2,73 ± 0,76 (EP) 4,83 ± 0,45 (EP) 3,94 ± 0,70 (EP) 0,17 ± 0,05 (EP) 

nf 4,60 ± 2,10 (EP) 4,21 ± 1,25 (EP) 3,71 ± 0,33 (EP) 5,76 ± 1,53 (EP) 2,06 ± 0,28 (EP) 

r² 0,8572 0,9336 0,9921 0,9630 0,9744 

χ² 4,7609 0,6230 0,2892 0,3974 0,0090 

D-R 

QD-R (mg/g) 13,84 ± 0,34 (EP) 7,49 ± 0,08 (EP) 14,28 ± 1,01 (EP) 8,16 ± 0,07 (EP) 1,28 ± 0,15 (EP) 

KD-R 40,67 ± 5,17 (EP) 49,91 ± 2,92 (EP) 24,84 ± 9,96 (EP) 28,66 ± 1,58 (EP) 55,79 ± 37,30 (EP) 

E (kJ/mol) 0,111   0,100 0,142 0,132 0,095 

r² 0,9695 0,9925 0,7091 0,9919 0,3700 

χ² 0,3831 0,0224 3,6882 0,0174 0,0739 

Sips 

Qmax (mg/g) 11,82 ± 1,83 (EP) 8,25 ± 0,28 (EP) 20,56 ± 3,17 (EP) 7,35 ± 0,76 (EP) 2,19 ± 0,56 (EP) 

KS 5,78 × 1010 ± 0,01 
(EP) 

15,61 ± 1,85 (EP) 0,01 ± 0,01 (EP) 5,57 × 1021 ± 0,01 
(EP) 

0,02 ± 0,03 (EP) 

ns 1,00 × 10-6 ± 0,01 
(EP) 

95,92 ± 0,02 (EP) 

 

0,36 ± 0,09 (EP) 

 

2,32 × 10-7 ± 0,01 
(EP) 

0,86 ± 0,51 (EP) 

 

r² 0,4974 0,9909 0,9936 0,7330 0,9781 

χ² 16,7550 0,0857 0,2349 2,8654 0,0077 

Temkin 

bT 2,80 ± 1,04 (EP) 1,78 ± 1,76 (EP) 3,11 ± 0,23 (EP) 8,94 ± 11,89 (EP) 0,81 ± 0,65 (EP) 

K (L/mg) 2,41 ± 4,08 (EP) 1,57 ± 0,37 (EP) 1,85 ± 0,57 (EP) 1,29 ± 0,29 (EP) 0,33 ± 0,07 (EP) 



110 

 

 
 

r² 0,5966 0,8130 0,9789 0,8186 0,8230 

χ² 5,0698 0,5606 0,2676 0,3899 0,0208 

Liu 

Qmax (mg/g) 

Não ajustou 

7,60 ± 0,06 (EP) 26,32 ± 11,18 (EP) 

Não ajustou 

2,27 ± 0,97 (EP) 

Kg (L/mg) 0,12 ± 0,01 (EP) 0,03 ± 0,05 (EP) 0,02 ± 0,02 (EP) 

nL 1,91 ± 0,10 (EP) 0,50 ± 0,18 (EP) 0,91 ± 0,36 (EP) 

r² 0,9995 0,9933 0,9781 

χ² 0,0045 0,2452 0,0077 

Toth 

Qmax (mg/g) 35,86 ± 9,62 (EP) 15,93 ± 1,27 (EP) 6,19 ± 3,97 (EP) 12,82 ± 0,68 (EP) 1,66 ± 1,80 (EP) 

bT (L/g) 4,56 × 10-2 ± 1,59 × 

10-2 (EP) 

4,76× 10-2 ±5,09 × 

10-3 (EP) 
0,68 ± 0,90 (EP) 0,10 ± 0,01 (EP) 

0,03 ± 0,04 (EP) 

z 1,39 ± 0,19 (EP) 1,26 ± 0,05 (EP) 0,81 ± 0,07 (EP) 1,12 ± 0,02 (EP) 0,91 ± 0,36 (EP) 

r² 0,9706 0,9984 0,9929 0,9994 0,9781 

χ² 0,9800 0,0154 0,2613 0,0065 0,0077 

R-P 

a (L/mg) 0,01 ± 0,01 (EP) 0,02 ± 0,01 (EP) 0,73 ± 0,81 (EP) 0,08 ± 0,01 (EP) 0,05 ± 0,11 (EP) 

KR-P (L/mg) 1,18 ± 0,28 (EP) 0,60 ± 0,04 (EP) 5,21 ± 4,06 (EP) 1,18 ± 0,06 (EP) 0,06 ± 0,04 (EP) 

 R-P 1,39 ± 0,20 (EP) 1,26 ± 0,05 (EP) 0,81 ± 0,07 (EP) 1,12 ± 0,02 (EP) 0,91 ± 0,37 (EP) 

r² 0,9706 0,9984 0,9929 0,9994 0,9781 

χ² 0,9800 0,0154 0,2613 0,0065 0,0077 

Hill 

QH (mg/g) 11,82 ± 2,05 (EP) 7,60 ± 0,06 (EP) 

Não ajustou 

8,30 ± 0,03 (EP) 2,27 ± 0,95 (EP) 

KH 164,07 ± 0,01 (EP) 56,39 ± 12,14 (EP) 18,46 ± 2,15 (EP) 33,09 ± 18,84 (EP) 

nH 
70,16 ± 9,04 × 1014 

(EP) 
1,91 ± 0,10 (EP) 1,68 ± 0,06 (EP) 0,91 ± 0,35 (EP) 

r² 0,4974 0,9995 0,9999 0,9781 

χ² 16,7550 0,0045 0,0012 0,0077 

Fonte: O autor, 2025. 
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15 Tabela 3.7 – Valores da capacidade de sorção experimental (Qexp) e parâmetros de isotermas para a sorção de doxazosina por CL, CL-NP, BC, 

BC-NP e NP. DP = desvio padrão; EP = erro padrão fornecido pelo ajuste dos modelos aos dados experimentais. n = 3. 

 CL CL-NP BC BC-NP NP 

Qexp (mg/g) 30,61 ± 1,54 (DP) 24,96 ± 1,62 (DP) 38,76 ± 0,97 (DP) 31,79 ± 2,09 (DP) 2,68 ± 1,16 (DP) 

Langmuir 

Qmax (mg/g) 33,95 ± 1,17 (EP) 29,52 ± 0,48 (EP) 48,52 ± 2,34 (EP) 38,74 ± 1,57 (EP) 3,28 ± 0,33 (EP) 

b (L/g) 0,13 ± 0,02 (EP) 0,07 ± 0,01 (EP) 0,06 ± 0,01 (EP) 0,07 ± 0,01 (EP) 0,06 ± 0,02 (EP) 

r² 0,9910 0,9990 0,9929 0,9927 0,9702 

χ² 1,3730 0,1189 2,1254 1,2508 0,0445 

Freundlich 

Kf  (mg/g) 

(L/mg)1/n 9,55 ± 2,13 (EP) 5,32 ± 1,01 (EP) 6,76 ± 2,05 (EP) 6,99 ± 1,94 (EP) 0,56 ± 0,29 (EP) 

nf 3,60 ± 0,76 (EP) 2,80 ± 0,37 (EP) 2,42 ± 0,45 (EP) 2,77 ± 0,55 (EP) 2,80 ± 0,96 (EP) 

r² 0,9515 0,9816 0,9614 0,9500 0,9240 

χ² 7,3819 2,0953 11,5274 8,6144 0,1133 

D-R 

QD-R (mg/g) 28,96 ± 1,24 (EP) 23,36 ± 2,27 (EP) 37,49 ± 3,64 (EP) 30,31 ± 1,73 (EP) 2,69 ± 0,05 (EP) 

KD-R 24,66 ± 5,35 (EP) 47,27 ± 19,77 (EP) 57,42 ± 24,69 (EP) 51,45 ± 14,45 (EP) 99,00 ± 9,06 (EP) 

E (kJ/mol) 0,142 0,103 0,093 0,096 0,071 

r² 0,9232 0,8005 0,8621 0,9015 0,9889 

χ² 5,1624 12,2040 27,6019 9,1611 0,0075 

Sips 

Qmax (mg/g) 24,32 ± 4,23 (EP) 29,48 ± 1,02 (EP) 45,22 ± 1,85 (EP) 36,05 ± 0,81 (EP) 3,04 ± 0,22 (EP) 

KS 1,31 × 1010 ± 0,01 
(EP) 

0,07 ± 0,03 (EP) 0,23 ± 0,22 (EP) 0,44 ± 0,40 (EP) 10,02 ± 2,09 (EP) 

ns 1,00 × 10-6 ± 0,01 
(EP) 

1,01 ± 0,28 (EP) 

 

2,48 ± 1,86 (EP) 

 

3,97 ± 3,10 (EP) 102,30 ± 0,05 (EP) 

r² 0,4117 0,9984 0,9961 0,9983 0,9763 

χ² 89,6079 0,1781 1,1674 0,2965 0,0354 

Temkin 

bT 6,64 ± 0,91 (EP) 6,27 ± 0,38 (EP) 10,86 ± 0,96 (EP) 8,62 ± 0,88 (EP) 0,75 ± 0,18 (EP) 

K (L/mg) 1,56 ± 0,82 (EP) 0,71 ± 0,14 (EP) 0,53 ± 0,13 (EP) 0,62 ± 0,19 (EP) 0,46 ± 0,34 (EP) 
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r² 0,9284 0,9889 0,9768 0,9598 0,8487 

χ² 4,8152 0,6823 4,6501 3,7343 0,1016 

Liu 

Qmax (mg/g) 31,44 ± 1,32 (EP) 29,22 ± 1,61 (EP) 42,33 ± 1,69 (EP) 34,15 ± 0,72 (EP)  

Kg (L/mg) 0,15 ± 0,02 (EP) 0,07 ± 0,01 (EP) 0,08 ± 0,01 (EP) 0,09 ± 0,01 (EP)  

nL 1,34 ± 0,23 (EP) 1,02 ± 0,12 (EP) 1,40 ± 0,17 (EP) 1,40 ± 0,09 (EP) Não ajustou 

r² 0,9958 0,9985 0,9975 0,9989  

χ² 1,0741 0,1749 0,7581 0,1906  

Toth 

Qmax (mg/g) 42,19 ± 11,86 (EP) 33,48 ± 6,43 (EP) 97,58 ± 3,24 (EP) 64,55 ± 6,39 (EP) 8,25 ± 1,01 (EP) 

bT (L/g) 9,40 × 10-2 ± 3,79 × 

10-2 (EP) 

5,96 × 10-2 ± 1,40 × 

10-2 (EP) 

3,03 × 10-2 ± 8,72 × 

10-4 (EP) 

0,04 ± 0,01 (EP) 0,02 ± 0,01 (EP) 

z 1,07 ± 0,10 (EP) 1,05 ± 0,07 (EP) 1,39 ± 0,03 (EP) 1,24 ± 0,06 (EP) 1,58 ± 0,13 (EP) 

r² 0,9889 0,9987 0,9999 0,9987 0,9965 

χ² 1,5348 0,1480 0,0256 0,2325 0,0052 

R-P 

a (L/mg) 0,08 ± 0,05 (EP) 0,05 ± 0,02 (EP) 0,01 ± 0,01 (EP) 0,02 ± 0,01 (EP) 0,01 ± 0,01 (EP) 

KR-P (L/mg) 3,70 ± 0,85 (EP) 1,92 ± 0,23 (EP) 2,13 ± 0,03 (EP) 2,01 ± 0,13 (EP) 0,11 ± 0,01 (EP) 

 1,07 ± 0,11 (EP) 1,05 ± 0,08 (EP) 1,39 ± 0,03 (EP) 1,24 ± 0,06 (EP) 1,58 ± 0,14 (EP) 

r² 0,9899 0,9987 0,9999 0,9987 0,9965 

χ² 1,5348 0,1480 0,0256 0,2325 0,0052 

Hill 

QH (mg/g) 31,44 ± 1,31 (EP) 

Não ajustou 

42,34 ± 1,67 (EP) 34,15 ± 0,71 (EP)  

KH 13,16 ± 5,24 (EP) 32,41 ± 10,80 (EP) 29,55 ± 5,45 (EP)  

nH 1,34 ± 0,23 (EP) 1,39 ± 0,17 (EP) 1,40 ± 0,09 (EP) Não ajustou 

r² 0,9930 0,9975 0,9989  

χ² 1,0741 0,7581 0,1906  

Fonte: O autor, 2025. 
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Os perfis isotérmicos obtidos apresentaram comportamento do tipo L (concavidade 

voltada para baixo), sem platôs bem definidos, o que é característico de sistemas com forte 

afinidade entre adsorvato e adsorvente (Van et al., 2019). A forma da isoterma indica que a 

adsorção ocorre de maneira favorável, especialmente em baixas concentrações de soluto, com 

rápida aproximação da saturação da superfície. 

De modo geral, alguns modelos apresentaram resultados inconsistentes ou 

estatisticamente insatisfatórios, sendo consequentemente descartados. A exclusão baseou-se em 

três critérios principais: (i) ajustes estatísticos inadequados (valores de r² < 0,90 ou χ² elevado); 

(ii) parâmetros incompatíveis com a realidade físico-química, como valores de Qmax muito altos 

ou erros padrão excessivos; e (iii) pressupostos do modelo em desacordo com a natureza dos 

materiais. 

No caso da adsorção de MDP, o modelo de D-R descreveu satisfatoriamente os dados 

experimentais para os materiais CL e BC-NP. Este modelo descreve a adsorção física em 

superfícies heterogêneas, especialmente em sistemas microporosos, sugerindo que a adsorção 

ocorre em um processo que pode ser influenciado pela energia de interação (Mahanty; Behera; 

Sahoo, 2023). A partir dele, foi possível estimar a energia média de adsorção (E), cujos valores 

obtidos para todos os sistemas foram inferiores a 8 kJ mol–1. Tal resultado caracteriza a adsorção 

como predominantemente física (fisissorção), com interações de baixa energia, como forças de 

Van der Waals e eletrostáticas (Karim, 2020). 

Além disso, para BC-NP, o modelo de Hill apresentou bom ajuste, com nH > 1, revelando 

comportamento cooperativo positivo, ou seja, a adsorção de uma molécula aumenta a 

probabilidade de adsorção de outras na superfície (Karoui et al., 2019). Esse modelo também 

foi adequado para os materiais CL-NP e NP, sugerindo que a presença de diferentes grupos 

funcionais e estruturas porosas pode promover efeitos cooperativos em nível superficial no 

processo de adsorção (Xu et al., 2023). 

Para CL-NP, destacou-se o ajuste ao modelo de Liu, assumindo uma distribuição de 

energias sem considerar homogeneidade, sendo ideal para descrever sistemas reais com 

distribuição ampla de sítios ativos. O parâmetro nL > 1 reforça a favorabilidade do processo, 

principalmente em baixas concentrações de metildopa, condição típica de contaminantes 

emergentes encontrados em águas residuais (Lima; Adebayo; Machado, 2015). 

O modelo de Freundlich, que pressupõe que a adsorção ocorre em superfícies 

heterogêneas, onde a energia de adsorção varia, e que não há uma limitação na quantidade de 

adsorvato que pode ser adsorvido, é frequentemente utilizado para descrever a adsorção em 
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baixas e moderadas concentrações (Vigdorowitsch et al., 2021), e foi adequado para descrever 

os dados de BC e NP na adsorção de MDP. 

Já o modelo de R–P, de natureza empírica e composto por três parâmetros, foi adequado 

para os materiais BC e BC-NP. Seu desempenho matemático robusto permite representar 

superfícies com características mistas, ou seja, contendo regiões homogêneas e heterogêneas 

atuando simultaneamente, refletindo com maior realismo o comportamento de adsorção dos 

materiais (Tran et al., 2022). 

De forma geral, os modelos que mais se ajustaram à adsorção de metildopa foram D–R, 

Hill e R–P, o que indica predomínio de fisissorção em superfícies heterogêneas, com indícios 

de mecanismos cooperativos em alguns sistemas (Ehiomogue; Ahuchaogu; Ahaneku, 2021). A 

diversidade de modelos compatíveis sugere que metildopa interage com diferentes sítios ativos, 

cujas características variam conforme a composição química e a morfologia dos adsorventes 

empregados. 

No caso da adsorção de DOX, os modelos de Liu, Hill e R–P apresentaram os melhores 

ajustes, sendo recorrentes entre os diferentes materiais. O modelo de Liu foi eficaz para CL, 

BC e BC-NP,  indicando que a adsorção ocorre em superfícies energeticamente heterogêneas, 

nas quais os sítios ativos apresentam diferentes energias de interação com as moléculas do 

fármaco. Essa heterogeneidade reflete uma distribuição complexa das energias de adsorção, 

associada às interações físico-químicas entre adsorvato e adsorvente, além de um processo de 

adsorção altamente favorável (Lima; Adebayo; Machado, 2015). O modelo de Hill foi adequado 

para CL e BC-NP, revelando a ocorrência de efeitos cooperativos positivos, nos quais a 

adsorção de uma molécula contribui para a ancoragem de outras (Karoui et al., 2019). O modelo 

R–P, por sua vez, ajustou-se bem aos dados de CL e CL-NP, evidenciando uma superfície com 

propriedades híbridas de adsorção (Tran et al., 2022). O modelo de D–R também apresentou 

ajuste satisfatório para NP, que, da mesma forma que na adsorção de metildopa, indicou 

fisissorção como o principal mecanismo (Karim, 2020). 

De modo geral, a análise dos modelos isotérmicos revelou que os materiais avaliados 

apresentaram superfícies heterogêneas com diferentes tipos de sítios ativos, favorecendo tanto 

interações físicas quanto efeitos cooperativos, os quais contribuem para o desempenho de 

adsorção dos fármacos estudados. 

Apesar dos materiais contendo nanopartículas ferromagnéticas (NP) terem apresentado 

menores capacidades de adsorção, o que já era esperado devido à redução da área superficial 

pela incorporação de NP a sítios de sorção dos carvões (Ramos et al., 2022), a nanomodificação 
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resultou em compósitos eficientes e facilmente separáveis do meio aquoso. Tais compósitos 

representam uma alternativa promissora para aplicações sustentáveis, viabilizando tanto a 

remoção quanto a recuperação do adsorvente após o processo de sorção. 

Conclui-se que os modelos ajustados aos dados experimentais indicam superfícies com 

heterogeneidade estrutural e capacidade de interagir com moléculas de fármacos presentes em 

ambientes aquáticos. Esse cenário reforça o potencial dos materiais investigados como 

tecnologias sustentáveis para o tratamento de águas contaminadas, alinhados aos princípios da 

economia circular e com os Objetivos de Desenvolvimento Sustentável (ODS). 

3.5.6 Reuso do biossorvente na remoção de fármacos 

Dez ciclos de adsorção foram realizados para avaliar o reuso de CL-NP e BC-NP na 

remoção de MDP e DOX, sem etapas de dessorção ou regeneração do adsorvente. Em ambos 

os materiais, observou-se queda progressiva na eficiência ao longo dos ciclos, com redução 

expressiva entre o primeiro e o décimo (Figura 3.9). Para MDP, o desempenho começou a decair 

de forma marcante a partir do sexto ciclo, enquanto para DOX esse comportamento tornou-se 

evidente a partir do sétimo, sugerindo saturação da maioria dos sítios ativos superficiais do 

biossorvente. Tal redução progressiva é típica de ciclos repetidos sem regeneração, nos quais a 

adsorção diminui à medida que os sítios vão sendo ocupados (Labuto et al., 2022). 

 

Figura 223.9 – Avaliação da eficiência de reuso de CL-NP e BC-NP no processo de adsorção de 

A) metildopa (MDP) e B) doxazosina (DOX); 10 mL de solução 10 mg L–1 em cada ciclo, 

dose de biossorvente de 0,5 g L⁻¹, pH natural da solução e 30 min de agitação por ciclo. n = 3. 

 

    
Fonte: O autor, 2025. 

 

Este comportamento é consistente com relatos na literatura que descrevem a viabilidade 

de reutilização de biossorventes por vários ciclos sem etapas de dessorção, ao mesmo tempo 
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em que relatam queda progressiva da capacidade devido à ocupação irreversível de sítios, 

bloqueio de poros e formação de camadas adsorvidas que limitam o acesso às superfícies 

reativas. Assim, embora a exposição sucessiva permita o reaproveitamento do material por 

alguns ciclos, a eventual perda quase total de atividade após múltiplos ciclos é explicada pela 

combinação de saturação química e de fenômenos de empacotamento e bloqueio de poros 

(Alsawy et al., 2022; Fouda-Mbanga; Onotu; Tywabi-Ngeva, 2024). 

Esses resultados indicam que os biossorventes sintetizados possuem boas características 

de reuso para biossorção dos fármacos e podem representar alternativa aos adsorventes 

comerciais (Bakka et al., 2018), contribuindo para a redução de custos e para o menor descarte 

de resíduos. No entanto, após a saturação dos sítios adsortivos, especialmente no caso dos 

biocarvões e nanocompósitos, torna-se necessário avaliar estratégias adequadas para o destino 

final do material, as quais podem incluir etapas de dessorção visando à regeneração do 

adsorvente, bem como sua aplicação em processos de degradação dos contaminantes 

adsorvidos, tais como oxidação avançada, fotocatálise ou processos eletroquímicos, 

promovendo a mineralização ou transformação dos fármacos antes do descarte final. 

3.5.7 Adsorção de MDP e DOX em águas naturais 

A adsorção dos fármacos em amostra de água superficial de lago foi conduzida para se 

verificar o efeito da matriz no processo de biossorção. Previamente, determinou-se algumas 

propriedades físico-químicas desta amostra, aqui apresentadas na Tabela 3.8, para se conhecer 

as características do meio aquoso em questão. As eficiências de remoção de MDP e DOX foram 

determinadas após dopagem da amostra com concentrações crescentes (10–100 mg L–1) dos 

fármacos. 

 
16  

Tabela 173.8 – Parâmetros físico-químicos da amostra de água superficial de lago utilizada nos 

ensaios de biossorção. 
 

Parâmetro físico-químico 

pH 9,80 

Temperatura 25 °C 

Turbidez 26 NTU 

Condutividade 134,5 µS cm–1 

Cloro 0,11 mg L–1 

Sólidos totais dissolvidos 2,5 mg L–1 

Fonte: O autor, 2025. 
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Os resultados indicaram que ambos os materiais atuam como biossorventes de elevado 

desempenho para a remoção de MDP e DOX, apresentando taxas de sorção favoráveis em meio 

aquoso de matriz complexa, conforme demonstrado na Figura 3.10. 

 

Figura 23.10 – Quantidade adsorvida (Qe) de A) metildopa (MDP) e B) doxazosina (DOX) 

por CL-NP e BC-NP em amostra de água de lago; 10 mL de solução em concentrações 

crescentes (10-100 mg L–1), dose do biossorvente de 0,5 g L-1, pH natural da água do lago 

para MDP, pH ajustado para 7,0 para DOX e 30 min de agitação n = 3.    

  

Fonte: O autor, 2025. 

Apesar da eficiência de sorção de MDP na amostra de água de lago, observou-se que a 

matriz aquosa de água natural exerceu efeito negativo na sorção de MDP, reduzindo a eficiência 

de remoção em comparação às soluções dos fármacos. Cabe destacar que os ensaios foram 

conduzidos sob as mesmas condições experimentais, incluindo pH, tempo de contato, dose de 

biossorvente e condições de agitação, sendo a matriz aquosa o único fator variável entre os 

sistemas avaliados. Esse comportamento é evidenciado pelos valores de Qe, que passaram de 

7,48 mg g–1 (CL-NP) e 8,24 mg g–1 (BC-NP) em água de laboratório para apenas 3,82 mg g–1 e 

4,00 mg g–1, respectivamente. Tal redução pode decorrer devido à complexidade da matriz real, 

que contém íons inorgânicos competidores, matéria orgânica natural, ácidos húmicos e sais, 

componentes que alteram as interações entre biossorvente e contaminante, dificultando o 

processo de sorção (Kunene; Mahlambi; Ndlovu, 2024; Gyawali et al., 2023; Wang et al., 2024; 

Semião; Haminiuk; Maciel, 2023; Legorreta-Castañeda, 2020). 

Além disso, foi necessário ajustar o pH para 7,0 nos ensaios com MDP, uma vez que em 

meio alcalino (pH da água de lago = 9,80) ocorre a oxidação do fármaco, evidenciada pelo 

escurecimento da solução. A molécula de metildopa apresenta instabilidade em pH elevado, 

sofrendo degradação acelerada, o que pode reduzir sua disponibilidade para o processo de 

sorção. Adicionalmente, variações de pH podem afetar as propriedades superficiais do 

biossorvente, especialmente a carga superficial e o estado de protonação dos grupos funcionais, 
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bem como intensificam a competição entre o contaminante e espécies presentes na matriz 

aquosa pelos sítios ativos, podendo comprometer a eficiência do processo adsortivo (Abood; 

Hassan; Al-Da’amy, 2019; Soares; Duckworth; Alleoni, 2023). 

Em contraste, verificou-se um aumento significativo na sorção de DOX na amostra de 

lago. Nesta, foram obtidos Qe iguais a 117,24 mg g–1 e 123,80 mg g–1 para CL-NP e BC-NP, 

respectivamente, em contraste com 24,96 mg g–1 e 31,79 mg g–1, respectivamente, em contraste 

aos ensaios com soluções do fármaco. Importante destacar que, na amostra de água natural, sob 

as condições investigadas, a capacidade máxima de sorção não foi atingida, indicando que 

maiores Qe ainda podem ser obtidos. Esse aumento pode estar relacionado à maior força iônica 

da água de lago, que intensifica as interações eletrostáticas e pode favorecer pontes iônicas ou 

adsorção mediada por matéria orgânica natural e/ou cátions divalentes (Arenas et al., 2023).  

Entretanto, essa relação não pode ser confirmada de forma conclusiva, sendo 

necessários estudos adicionais para elucidar os mecanismos envolvidos. Comportamento 

semelhante foi relatado por Stjepanović et al. (2021) na remoção do corante vermelho do Congo 

em amostras de água residual, quando empregaram biomassa residual de madeira. 

Dessa forma, CL-NP e BC-NP apresentaram desempenho adequado quando testados em 

matriz ambiental, reforçando sua viabilidade destes como biossorventes promissores para a 

remediação de meios aquosos complexos, representando uma estratégia sustentável com 

destacado potencial de aplicação em águas naturais. 

3.6 CONCLUSÕES 

Com base nos resultados obtidos neste capítulo, conclui-se que os materiais avaliados: 

carvão ativado de levedura (CL), biocarvão de cortiça (BC), e seus compósitos 

nanomodificados com magnetita (CL-NP e BC-NP), apresentam potencial significativo para a 

remoção dos fármacos anti-hipertensivos metildopa e doxazosina em matrizes aquosas. 

Nos ensaios de pH, observou-se que a sorção de DOX foi avaliada em valores de pH 

superiores ao pHPCZ, com sorção favorável em todos os valores de pH. Os estudos cinéticos 

demonstraram que o equilíbrio foi alcançado em curto intervalo de tempo (30 minutos), 

favorecendo aplicações em unidades de tratamento em escala real. Os modelos de pseudo-

segunda ordem ajustaram-se melhor aos dados experimentais para todos os sistemas, sugerindo 

a ocorrência de processos de adsorção química com participação de interações superficiais 

específicas, enquanto o ajuste ao modelo cinético de Elovich indica que a sorção ocorre em 

uma superfície energeticamente heterogênea. Adicionalmente, os ensaios de dose de 
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biossorvente revelaram que a 0,5 g L–1 foi a concentração que mais favoreceu a sorção, 

proporcionando elevada remoção com menor consumo de material, favorecendo 

economicamente sua aplicação em maiores escalas. 

As capacidades máximas de sorção de MDP e DOX por CL, CL-NP, BC, BC-NP e NP 

foram 13,48 ± 1,28, 7,48 ± 0,64, 15,75 ± 1,08, 8,24 ± 1,08 e 1,49 ± 0,97 mg g–1, 

respectivamente, e 30,61 ± 1,54, 24,96 ± 1,62, 38,76 ± 0,97, 31,79 ± 2,09 e 2,68 ± 1,16 mg g–1 

DOX, respectivamente. Os modelos isotérmicos que melhor se ajustaram aos dados 

experimentais sugeriram superfícies heterogêneas dos materiais, indicando maior capacidade 

dos adsorventes de interagirem com as moléculas destes fármacos, sob condições 

representativas de ambientes aquáticos naturais. 

Nos ensaios empregando amostra de água de lago, obteve-se desempenhos satisfatórios 

para os bionanocompósitos, embora com comportamentos distintos em função das 

características dos fármacos e da matriz. Para MDP, verificou-se queda de sorção na água real 

em relação à água de laboratório, atribuída à presença de íons competidores, matéria orgânica 

natural e outros componentes que dificultam o processo, além da necessidade de ajuste de pH 

devido à instabilidade do fármaco em meio alcalino. Para DOX, observou-se efeito oposto: a 

sorção em água real foi superior, possivelmente devido ao aumento da força iônica e à formação 

de interações eletrostáticas favorecidas por espécies presentes na matriz ambiental, reforçando 

o potencial dos biossorventes em cenários reais de tratamento. 

Além da avaliação em matriz ambiental, investigou-se o reuso dos bionanocompósitos 

ao longo de dez ciclos consecutivos de adsorção, sem etapas de regeneração. Ambos os 

materiais mantiveram desempenho adequado nos primeiros ciclos, porém apresentaram queda 

progressiva na eficiência, atribuída à ocupação irreversível de sítios ativos, ao bloqueio de poros 

e à formação de camadas adsorvidas. 

Os resultados obtidos também destacam a viabilidade da utilização de materiais de baixo 

custo e origem residual como biossorventes, aliando eficiência e sustentabilidade. A presença 

de nanopartículas ferromagnéticas proporcionou magnetização aos compósitos, permitindo de 

forma rápida e simples, a separação do sobrenadante após o processo, o que é desejável para 

aplicações futuras em sistemas reais de tratamento. 

Em resumo, os biossorventes aplicados demonstraram eficiência na remoção dos 

fármacos prioritários selecionados neste trabalho, sendo promissores para aplicação ambiental 

na remoção de contaminantes emergentes em águas residuais, com vantagens em termos de 

custo, sustentabilidade e aplicabilidade tecnológica. 
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CONSIDERAÇÕES FINAIS 

O presente trabalho propôs uma abordagem integrada e multidisciplinar voltada à 

mitigação da poluição de águas causada por fármacos anti-hipertensivos, combinando 

ferramentas de predição e priorização ambiental, síntese e caracterização de biossorventes, bem 

como a avaliação da eficiência de remoção desses contaminantes emergentes em meio aquoso. 

Os estudos de predição e priorização permitiram identificar fármacos anti-hipertensivos 

com maior potencial de impacto ambiental, considerando dados de comercialização, excreção, 

remoção em estações de tratamento de esgoto (ETEs) e propriedades físico-químicas e 

toxicológicas destes. A partir da aplicação do software ToxPi™, os medicamentos metildopa, 

doxazosina, minoxidil e nitroprussiato de sódio emergiram como os fármacos de maior 

relevância no processo de priorização, destacando-se metildopa, em função de sua elevada 

carga estimada no ambiente e baixa taxa de remoção em estações de tratamento de esgoto. Os 

resultados evidenciaram que a combinação entre exposição, persistência e toxicidade representa 

um risco mais relevante do que a toxicidade isolada, orientando de forma estratégica a seleção 

dos fármacos para as etapas experimentais subsequentes. 

Visando a remoção destes compostos do meio aquoso, foram produzidos e 

caracterizados biossorventes à base de resíduos de levedura e pó de cortiça e nanopartículas de 

magnetita (Fe3O4). Estes materiais foram caracterizados por técnicas DRX, FTIR, MEV-EDS e 

pHPCZ, que indicaram a eficiência de síntese dos bionanocompósitos magnéticos, a presença de 

grupos funcionais ativos e características morfológicas e estruturais destes materiais favoráveis 

ao processo de adsorção de fármacos. A nanomodificação dos adsorventes conferiu 

propriedades magnéticas desejáveis, promovendo melhor e mais rápida separação das fases 

após sorção. 

Nos ensaios de adsorção em batelada, os biossorventes produzidos apresentaram 

desempenho satisfatório na remoção de metildopa e doxazosina, com adsorção favorecida em 

toda a faixa de pH testada, atingindo equilíbrio de sorção em 30 minutos, com eficiência 

máxima em 0,5 g L–1 de adsorvente. Os dados experimentais foram melhor descritos pelo 

modelo cinético de pseudo-segunda ordem e Elovich, assim como dos modelos isotérmicos de 

Dubinin–Radushkevich (D–R), Hill e Redlich–Peterson (R–P), indicando interações 

superficiais de baixa energia em superfícies heterogêneas. 

A aplicação dos bionanocompósitos na adsorção de MDP e DOX em água natural 

superficial reforçou a viabilidade de remoção dos fármacos em matrizes ambientais complexas. 

Os ensaios de reuso dos biossorventes demonstraram estabilidade operacional dos materiais, 
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ampliando o entendimento sobre seu desempenho em cenários próximos aos de uso prático. Os 

resultados obtidos demonstraram o potencial dos materiais carbonáceos como ferramentas 

alternativas sustentáveis e eficazes para o tratamento de águas contaminadas por fármacos.  

Por fim, a abordagem integrada entre predição de risco, seleção de contaminantes 

prioritários e avaliação experimental de tecnologias de remoção representa uma estratégia 

alinhada às diretrizes da economia circular e ao cumprimento dos Objetivos de 

Desenvolvimento Sustentável (ODS). 
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APÊNDICE 1 – Ajustes aos modelos cinéticos 

24 Figura 1A – Dados experimentais e ajustes aos modelos cinéticos de pseudo-primeira (A, C, 

E, G) e pseudo-segunda ordem (B, D, F, H) para a sorção de MDP (10 mg L–1), utilizando 

uma dose de 0,5 g L–1 dos biossorventes CL (A–B), CL-NP (C–D), BC (E–F) e BC-NP (G–H). 

 

 

Fonte: O autor, 2025. 
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25 Figura 1B – Dados experimentais e ajustes aos modelos cinéticos de pseudo-primeira (A, C, 

E, G) e pseudo-segunda ordem (B, D, F, H) para a sorção de DOX (10 mg L–1), utilizando 

uma dose de 0,5 g L–1 dos biossorventes CL (A–B), CL-NP (C–D), BC (E–F) e BC-NP (G–

H). 

 

Fonte: O autor, 2025. 
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Figura 1C – Dados experimentais e ajustes ao modelo cinético de Elovich para a sorção de 

MDP (10 mg L–1) (A–D) e DOX (10 mg L–1) (E–H), utilizando dose de 0,5 g L–1 dos 

biossorventes CL (A, E), CL-NP (B, F), BC (C, G) e BC-NP (D, H). 

 

 
 

Fonte: O autor, 2025. 
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APÊNDICE 2 – Moléculas de anti-hipertensivos e respectivas notação SMILES 

Tabela 2A – Moléculas de anti-hipertensivos comercializados e suas respectivas notação SMILES. 

Anti-

hipertensivos 
Código ATC SMILES 

Ambrisentana C02KX02 CC1=CC(=NC(=N1)O[C@H](C(=O)O)C(C2=CC=CC=C2)(C3=CC=CC=C3)OC)C 

Bosentana C02KX01 COC1=CC=CC=C1OC1=C(NS(=O)(=O)C2=CC=C(C=C2)C(C)(C)C)N=C(N=C1OCCO)C1=NC=CC=N1 

Doxazosina C02CA04 COC1=C(OC)C=C2C(N)=NC(=NC2=C1)N1CCN(CC1)C(=O)C1COC2=CC=CC=C2O1 

Hidralazina C02DB02 NNC1=NN=CC2=CC=CC=C12 

Metildopa C02AB01 C[C@](N)(CC1=CC=C(O)C(O)=C1)C(O)=O 

Minoxidil C02DC01 NC1=CC(=NC(N)=[N+]1[O-])N1CCCCC1 

Prazosina C02CA01 COC1=C(OC)C=C2C(N)=NC(=NC2=C1)N1CCN(CC1)C(=O)C1=CC=CO1 

Rilmenidina C02AC06 C1CC1C(NC1=NCCO1)C1CC1 

Nitroprussiato 

de Sódio 
C02DD01 [C-]#N.[C-]#N.[C-]#N.[C-]#N.[C-]#N.N#[O+].O.O.[Na+].[Na+].[Fe+2] 

Fonte: O autor, 2025. 
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APÊNDICE 3 - Parâmetros empregados nas etapas de predição 

Tabela 3A – Identificador químico CAS para os 9 anti-hipertensivos preditos. 

Anti-hipertensivos CAS Classes 

Ambrisentana 177036-94-1 
Benzeno e derivados substituídos 

(Difenilmetano) 

Bosentana 147536-97-8 
Pirimidina e derivados (bipirimidina e 

oligopirimidina) 

Doxazosina 74191-85-8 
Piperazina 

(N-arilpiperazina) 

Hidralazina 86-54-4 Benzodiazepínico (Ftalazina) 

Metildopa 555-30-6 Fenilpropanóide 

Minoxidil 38304-91-5 Amina (diarilalquilamina) 

Prazosina 19216-56-9 
Piperazina 

(N-arilpiperazina) 

Rilmenidina 54187-04-1 Oxazolina 

Nitroprussiato de Sódio 13755-38-9 Sais orgânicos de metais de transição 

Fonte: O autor, 2025. 

 

 

 

 

Tabela 3B – Solubilidade em água dos 9 anti-hipertensivos preditos. 

Solubilidade em água (mg L–1) 

Anti-hipertensivos 
HMDB 

Experimental Predito 

Ambrisentana  – 2561 

Bosentana 9  – 

Doxazosina 790  – 

Hidralazina 2610  – 

Metildopa 10000  – 

Minoxidil 19900  – 

Prazosina 690  – 

Rilmenidina  – 420 

Nitroprussiato de Sódio  – 1 x 10-6 

Fonte: O autor, 2025. 
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Tabela 3C – Coeficiente de partição (Sorção) Kow /P dos 9 anti-hipertensivos preditos. 

Fonte: O autor, 2025. 

 

 

 

 

 
Tabela 3D – Coeficiente de adsorção no solo (mobilidade) Koc dos 9 anti-hipertensivos 

preditos. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fonte: O autor, 2025. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Coeficiente de partição (Kow/P) 

Anti-hipertensivos 
Epi Suite 

Experimental 

HMDB 

Experimental 

Ambrisentana 1,65 x 104 – 

Bosentana – 5,01 x 103 

Doxazosina – 125,89 

Hidralazina – 5,01 

Metildopa – 0,02 

Minoxidil – 3,98 

Prazosina – 19,95 

Rilmenidina 302 – 

Nitroprussiato de Sódio 3,09 x 10-6 – 

Coeficiente de adsorção no solo (Koc – L kg–1)  

Anti-hipertensivos 
EPI Suite™ 

Preditos 

Ambrisentana 714 

Bosentana 1798 

Doxazosina 1478 

Hidralazina 75,28 

Metildopa 0,30 

Minoxidil 83,68 

Prazosina 1,83 

Rilmenidina 145,4 

Nitroprussiato de Sódio 0,05 
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Tabela 3E – Persistência em compartimentos ambientais dos 9 anti-hipertensivos preditos. 

Persistência em compartimentos ambientais (Fugacidade nível III - Meia-vida em horas)  

Anti-hipertensivos 
EPI Suite™ 

Preditos 
Em água Em sedimento Em solo 

Ambrisentana 912 8112 1800 

Bosentana 1440 13000 2880 

Doxazosina 4320 38900 8640 

Hidralazina 360 3240 720 

Metildopa 360 3240 720 

Minoxidil 1440 13000 2880 

Prazosina 1440 13000 2880 

Rilmenidina 360 3240 720 

Nitroprussiato de 

Sódio 
912 8112 1800 

Fonte: O autor, 2025. 

 

 

 

 

 

Tabela 3F – Persistência em compartimentos ambientais dos 9 anti-hipertensivos preditos. 

 

 

 

 

 

 

 

 
Fonte: O autor, 2025. 

 

 

 

 

 

Fator de Bioconcentração BCF (L kg–1) – Método Regressão 

Anti-hipertensivos 
EPI Suite™ 

Preditos 

Ambrisentana 3,16 

Bosentana 26,93 

Doxazosina 69,88 

Hidralazina 3,16 

Metildopa 3,16 

Minoxidil 3,01 

Prazosina 3,27 

Rilmenidina 20,05 

Nitroprussiato de Sódio 3,16 
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Tabela 3G – Ecotoxicidade dos 9 anti-hipertensivos preditos. 

Ecotoxicidade 

  EPI Suite™ 

Predito 

 Organismos  

Anti-hipertensivos Classe ECOSAR Fish 

96h – LC50 

Daphnid 

48h – LC50 

Green Algae 

96h – EC50 

Ambrisentana Orgânicos Neutros-Ácidos 31,399 21,889 38,085 

Bosentana Amidas 28,784 19,449 1,138 

Doxazosina Anilinas 56,148 3,221 4,903 

Hidralazina Hidrazinas 4,234 25,780 1,004 

Metildopa Aminas alifáticas ácidas 1,25 x 105 9,61 x 103 1,90 x 104 

Minoxidil Anilinas 84,124 1,517 3,393 

Prazosina Anilinas 172,285 2,784 6,458 

Rilmenidina Ésteres 12,666 25,016 9,870 

Nitroprussiato de Sódio Organometálicos 1,02 x 105 2,98 x 105 1,06 x 104 

Fonte: O autor, 2025. 
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Tabela 3H – Evidências de genotoxicidade dos 9 anti-hipertensivos preditos. 

Genotoxicidade 

Anti-

hipertensivos 

In vivo In vitro In silico 

Humanos 

Animal Células 
Micro-

organismo 
VEGAQSAR 

Rato Camundongo 
Rato e 

camundongo 

Drosophila 

melanogaster 
Rato 

Aspergillus 

nidulans 

In vivo 

Micronucleus 

activity (IRFMN) 

1.0.2 

Ambrisentana        Não genotóxica 

Bosentana  X (1)       

Doxazosina     X (2)    

Hidralazina    X (3)     

Metildopa        Não genotóxica 

Minoxidil   X (4)      

Prazosina   X (5)      

Rilmenidina      X (1)   

Nitroprussiato 

de Sódio 

      X (6)  

Fonte: O autor, 2025. 

(1) (Brambilla; Martelli, 2009). 

(2) (Gabriel et al., 2013). 

(3) (Brambilla; Martelli, 2006). 

(4) (Cruz et al., 2022). 

(5) (Devnani et al., 2016). 

(6) (Chiuchetta; Castro-Prado, 2005). 
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Tabela 3I – Evidências de mutagenicidade dos 9 anti-hipertensivos preditos. 

Mutagenicidade 

Anti-hipertensivos 

 In vivo In vitro In silico 

Humanos 
Animal Células VEGAQSAR 

Rato Camundongo Rato 
Ames test CONSENSUS 

model 1.0.4 

Ambrisentana  X (1)    

Bosentana     Não mutagênico 

Doxazosina     Mutagênico 

Hidralazina  X (2)    

Metildopa   X (3)   

Minoxidil   X (4)   

Prazosina     Não mutagênico 

Rilmenidina     Mutagênico 

Nitroprussiato de 

Sódio 
   X (5)  

Fonte: O autor, 2025. 

(1) (Rani et al., 2018). 

(2) (Brambilla; Martelli, 2009). 

(3) (Kar; Khan; Mukherjee, 1984). 

(4) (Naranjo-Vázquez et al., 2020). 

(5) (Kocic et al., 2004). 
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Tabela 3J – Evidências de carcinogenicidade dos 9 anti-hipertensivos preditos. 

Carcinogenicidade 

Anti-hipertensivos 

In vivo In silico 

Humanos  
Animal VEGAQSAR 

Rato Rato e camundongo 
CAESAR modelo 

(version 2.1.10) 

Ambrisentana  X (1)   

Bosentana  X (2)   

Doxazosina   X (2)  

Hidralazina   X (3)  

Metildopa   X (3)  

Minoxidil X (2)    

Prazosina  X (2)   

Rilmenidina    Carcinogênico 

Nitroprussiato de 

Sódio 
 X (4)   

Fonte: O autor, 2025. 

(1) (Rani et al., 2018). 

(2) (Brambilla et al., 2012). 

(3) (Brambilla; Martelli, 2006). 

(4) (Kocic et al., 2004). 
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Tabela 3K – Evidências de toxicidade crônica dos 9 anti-hipertensivos preditos. 

Toxicidade Crônica 

Anti-hipertensivos 

In vivo In vitro 

Humanos 
Animal Células 

Rato 
Rato e 

camundongo 
Raiz de Allium cepa 

Ambrisentana X (1)    

Bosentana X (2)    

Doxazosina   X (3)  

Hidralazina X (4)    

Metildopa    X (5) 

Minoxidil X (6)    

Prazosina X (7)    

Rilmenidina  X (8)   

Nitroprussiato de Sódio  X (9)   
Fonte: O autor, 2025. 

(1) (Oudiz et al., 2019). 

(2) (Seyfarth et al., 2014). 

(3) (Carruthers, 1994). 

(4) (Perry Junior, 1973). 

(5) (Grisolia; Takahashi, 1991). 

(6) (Jackson et al., 1983). 

(7) (Rutishauser, 1983). 

(8) (Salman et al., 2011). 

(9) (Kocic et al., 2004). 
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Tabela 3L – Classificação da categoria Efeitos para os 9 anti-hipertensivos preditos de acordo com a força da evidência obtida.  

Efeitos 

 Genotoxicidade Mutagenicidade Carcinogenicidade Toxicidade Crônica 

Anti-

hipertensivos 
In 

vivo 

In 

vitro 

In 

silico 

Sem 

evidência 

In  

vivo 
In 

vitro 
In 

silico 
Sem 

evidência 
In 

vivo 
In 

vitro 
In 

silico 
Sem 

evidência 
In 

vivo 
In 

vitro 
In 

silico 
Sem 

evidência 
Ambrisentana    0 3    3    4    

Bosentana 3       0 3    4    
Doxazosina 3      1  3    3    
Hidralazina 3    3    3    4    
Metildopa    0 3    3      1  
Minoxidil 3    3    4    4    
Prazosina 3       0 3    4    

Rilmenidina  2   1  1    1  3    
Nitroprussiato 

de Sódio  2    2   3    3    

Fonte: O autor, 2025. 
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