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Apresentação

O desenvolvimento tecnológico refere-se ao progresso contínuo na obtenção e 
aprimoramento de tecnologias direcionada para novos produtos e serviços. Também está 
relacionado às melhorias nos processos de produção industrial e a implementação de 
novos produtos com propriedade patentária – isso inclui avanços em áreas como processos 
químicos, tecnologia da informação, biotecnologia, engenharia, entre outras. De forma 
geral, o desenvolvimento tecnológico é um processo contínuo que envolve pesquisa, 
desenvolvimento, inovação e implementação de tecnologias que tornam as indústrias 
mais eficientes e competitivas e impulsionam o progresso em várias áreas do setor 
produtivo. A inovação tecnológica é o processo de criar e introduzir novas tecnologias, 
produtos, serviços ou processos em uma determinada área, com o objetivo de melhorar 
ou transformar a forma como as pessoas vivem. A inovação tecnológica pode envolver 
o desenvolvimento de novas tecnologias, bem como a adaptação e aprimoramento de 
tecnologias existentes para atender a novas necessidades ou demandas do setor produtivo. 
A inovação tecnológica é fundamental para o progresso e o desenvolvimento em processos 
químicos.

Nesse volume, temos o artigo intitulado “Revisão das Tecnologias de Inteligência 
Artificial e Machine/Deep Learning: Restrições, Oportunidades, Estado da Arte e Desafio” 
indicando como o Deep Learning pode revolucionar a maneira como interagimos com 
a tecnologia e como o desenvolvermos tecnologias complexas em diversas áreas. O 
artigo “Structure-Activity Relationship of Chalcones Against Influenza H1N1: Quantum 
Chemical Chemiometric Evaluation” indica as chalconas como potencial atividade 
contra o vírus influenza – que causa epidemias anuais provocando milhares de mortes 
anualmente. Na Secção Opinião o artigo “Novo Mundo e Novo Trabalhador: O Perfil do 
Profissional do Século XXI Frente as Novas Tecnologias” argumenta um novo perfil de 
trabalhador, que seja humano e com competências socioemocionais e que as utilize em 
sua carreira. Uma boa leitura para todos.

Kenia Francisca Barbosa de Carvalho 
Coordenadora da Graduação em Processos Químicos

Faculdade de Tecnologia SENAI Roberto Mange
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Revisão das Tecnologias de Inteligência 
Artificial e Machine/Deep Learning:   Restrições, 

Oportunidades, Estado da Arte e Desafios

Hugo G. Machado & Kleber Mundim 

A utilização de algoritmos de aprendizagem de máquina tem aumentado 
exponencialmente na pesquisa científica, especialmente devido a avanços recentes em 
técnicas de aprendizado profundo. Aqui, serão discutidas aplicações desses algoritmos na 
química e em outras áreas da ciência, com foco em redes neurais artificiais. Essas redes 
têm a capacidade de automatizar todas as etapas do processo de aprendizado de máquina, 
incluindo a classificação e a predição de propriedades químicas. Será fornecida uma visão 
histórica do desenvolvimento desses algoritmos, desde a década de 1940 até os dias atuais, 
com destaque para aplicações em áreas como desenvolvimento de medicamentos, ciência 
de materiais e técnicas de análise autônomas. Aspectos importantes desses algoritmos serão 
discutidos em detalhes. Além disso, será abordado o processo de vetorização molecular, 
essencial para o tratamento de dados químicos, e alguns caracterizadores moleculares serão 
discutidos em particular. Em conclusão, será fornecida uma visão abrangente das aplicações 
dos algoritmos de aprendizado de máquina na química, juntamente com suas limitações e 
desafios associados à sua implementação, destacando seu potencial transformador quando 
utilizado de maneira responsável e ética.

Palavras-chave: aprendizagem de máquina; química; redes neurais artificiais.

The use of machine learning algorithms has exponentially increased in scientific 
research, especially due to recent advances in deep learning techniques. In this text, the 
applications of these algorithms in chemistry and other scientific fields will be discussed, 
with a focus on artificial neural networks. These networks can automate all stages of 
the machine learning process, including the classification and prediction of chemical 
properties. A historical overview of the development of these algorithms, from the 1940s 
to the present day, will be provided, highlighting their various applications in areas such 
as drug development, materials science, and autonomous analysis techniques. Important 
aspects of these algorithms will be discussed in detail. Additionally, the essential process 
of molecular vectorization for the treatment of chemical data will be discussed, along with 
several molecular featurizers. In conclusion, a comprehensive overview of the applications 
of machine learning algorithms in chemistry will be provided, along with their associated 
limitations and challenges in implementation, emphasizing the transformative potential of 
these algorithms when used in a responsible and ethical manner.

Keywords: machine learning; chemistry; artificial neural networks.

Artigo Convidado 1
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Introdução
 Modelos de aprendizagem estatística baseadas em 

Aprendizado de Máquina (ML, do inglês: Machine 
Learning) vem sendo utilizados a décadas na química, 
por exemplo: na modelagem molecular com a técnica de 
Relação Quantitativa entre Estrutura e Atividade (QSAR, 
do inglês: Quantitative Structure Activity Relationship)1–4; 
na estimativa de parâmetros fenomenológicos;5 e na 
descrição de superfícies de energia potencial.6

 Entre os diferentes algoritmos de ML, a Aprendizagem 
Profunda (DL, do inglês: Deep Learning) é a área que 
mais cresce e recentemente tem conquistado a ciência 
devido ao crescimento imprevisível, tanto da habilidade em 
analisar grandes conjuntos de dados e extrair informações 
significativas, quanto no progresso feito nas tecnologias 
de hardware como as Unidades de Processamento Gráfico 
(GPU, do inglês: Graphics Processing Unit) e computação 
de alto desempenho. O DL é uma subárea de ML e inspira-se 
nos padrões de processamento de informações encontrados 
no cérebro humano (Figura 1). 

Figura 1. Grande área Inteligência Artificial e subáreas Machine 
Learning e Deep Learning

 Algoritmos de ML convencionais podem desempenhar 
diversas tarefas como regressão e classificação, mas para 
isso são necessárias várias etapas sequenciais, como: pré-
processamento dos dados, extração de características, 
seleção ou escolha de características, aprendizado por 
treinamento e classificação. Nesses algoritmos a escolha 
correta das características utilizadas na predição tem um 
grande impacto no desempenho do modelo, uma seleção 

enviesada pode levar à um modelo ruim. Por outro lado, 
algoritmos de DL são capazes de automatizar todos esses 
passos, desde o pré-processamento de dados e extração de 
características até o treinamento e classificação.7 Algoritmos 
de DL não requerem nenhuma regra projetada por humanos 
para operar, são projetados com diversas camadas nas 
quais cada uma fornece uma interpretação diferente dos 
dados de entrada, dessa maneira, são capazes de mapear 
características presentes em grandes conjuntos de dados.

 Os principais algoritmos utilizados em DL são 
baseados nas Redes Neurais Artificiais (RNA) empregando 
transformações e tecnologias de grafos simultaneamente 
para construir modelos de aprendizagem multicamadas. 
Técnicas mais recentes de DL baseadas em RNA’s tem 
obtido um desempenho excelente em uma variedade de 
aplicações, como o processamento de áudio e fala, visão 
computacional e processamento de linguagem natural.8–11 
O uso de DL também tem se tornado rotina em diversas 
aplicações químicas e biológicas, como no desenvolvimento 
de drogas,3,12–14; na predição de propriedades químicas,15–18  
e em cálculos quânticos.19–22

 Em tecnologias baseadas em ML, normalmente a 
eficácia dos modelos é altamente dependente da integridade 
da representação dos dados e por muitos anos a pesquisa 
em ML apresentou uma tendência de abordagem visando 
construir novos descritores e estratégias de representação 
de dados a partir de dados brutos. Neste sentido houve 
um esforço considerável para a construção bancos de 
dados, dentre eles pode-se destacar aqueles com: dados 
de mecânica quântica como o GDB-1323; dados físico-
químicos como o ESOL17, FreeSolv18 e CheMBL24; dados 
biofísicos como o PubChem25, LNCS26, PDBbind27; e dados 
fisiológicos como o Tox2128,29 e SIDER.30

 Em contraste com métodos precedentes de ML, a 
extração e classificação de característica em algoritmos de 
DL é realizada de maneira automática. Por isso técnicas 
de DL tem atraído atenção dos pesquisadores ao exigir um 
menor de esforço humano e conhecimento de campo. Esses 
algoritmos multicamadas possuem uma alta capacidade 
de generalização, conseguindo extrair características 
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de baixo nível desde a suas primeiras camadas até 
características de alto nível em suas últimas camadas. 
É importante notar que originalmente a IA inspirou-
se nesse tipo de arquitetura que simula o processo 
que ocorre no cérebro humano, ao extrair dados, 
representá-los e classificá-los automaticamente. Mais 
especificamente, o resultado (ou saída) desse processo 
são os objetos classificados enquanto as informações 
visuais e sensoriais recebidas em diferentes situações 
representam os dados de entrada.

 Neste artigo de revisão, serão abordados aspectos 
essenciais a respeito das RNA’s diretas de regressão e 
classificação de dados, como os neurônios matemáticos, 
técnicas de treinamento e métricas de validação de 
modelos, além de abordar diferentes descritores 
moleculares para uso destes algoritmos na área de 
química. Antes disso será feito uma breve abordagem 
histórica para contextualizar os efeitos e impactos da IA 
na vida das pessoas e na pesquisa científica.

Contexto Histórico
 Em 1943 Mcculoch e colaboradores31 foram 

os pioneiros no desenvolvimento de algoritmos 
computacionais baseados no funcionamento do cérebro 
humano, mais especificamente dos neurônios: os autores 
criaram um modelo computacional chamado “Lógica do 
Limiar”, do inglês: threshold logic.  Em 1958 a lógica 
do limiar é aprimorada com a criação do conceito do 
perceptron32 um neurônio matemático baseado em uma 
rede neural computacional de duas camadas. Este modelo 
abriu caminho para abordagens focadas na aplicação de 
RNA’s em IA. 

 Nas décadas seguintes diversos algoritmos baseados 
em RNA’s foram propostos33,34, mas a escassez de dados 
e o alto custo computacional foram cruciais na lenta 
evolução desta área. Em 1986, um artigo publicado na 
revista Nature35 revolucionou o treinamento de redes 
neurais com a técnica “back-propagation”. Esta técnica 
consiste em propagar o erro no sentido contrário do fluxo 

de dados na rede, quantificar a influência de cada neurônio 
no erro total e atualizar os pesos de modo a diminuir 
este erro, atribuindo pesos mais altos a neurônios com 
menores erros.

 Esta técnica reacendeu o interesse de pesquisadores 
pelo tema e já em 1989 tem-se a publicação da primeira 
“Rede Neural Profunda” (DNN, do inglês: Deep Neural 
Network) que reconhecia dígitos escritos a mão36. Em 
1992 pesquisadores publicam a Cresceptron37, uma rede 
que reconhece objetos 3-D automaticamente. Em 1995 
surgem as “Máquinas de Vetor de Suporte” (SVM’s, 
do inglês: Support Vector Machines)38, algoritmos de 
reconhecimento e mapeamento não supervisionado 
de dados. Em 1997 publica-se a tradicional “Memória 
Longa de Curto Prazo” (LSTM, do inglês: Long short-
term memory)39 a principal rede neural recorrente que até 
hoje é a base utilizada em softwares de reconhecimento 
de voz em smartphones.40 Em 1998 Yan LeCun, o criador 
da técnica back-propagation, publica uma nova técnica 
chamada “Aprendizado Baseado em Gradiente” (GBL, 
do inglês: Gradient-based Lerning)41, que consiste 
em um algoritmo estocástico que utiliza o gradiente 
descendente aliado ao back-propagation para agilizar e 
refinar o treinamento de DNN’s.

 Apesar do rápido desenvolvimento de algoritmos 
baseados em redes neurais em meados da década de 
1980, a capacidade de processamento dos computadores 
ainda avançava lentamente e por volta do ano 2000 
ainda era muito baixa: os tempos de treinamento eram 
contados em dias ou semanas inviabilizando a utilização 
dos algoritmos de forma aplicada. Foi a partir do 
desenvolvimento e melhoramento de hardwares como 
GPU’s e a ascensão da computação de alto desempenho 
na década seguinte, que os algoritmos de DL baseados 
em redes neurais começam a fazer parte do nosso dia a 
dia.

 Em 2009 foi criada a ImageNet42 um banco de 
dados com mais de 14 milhões de imagens rotuladas, 
disponíveis para pesquisadores, professores e estudantes. 
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Em 2012 foi criado um desafio43 para desenvolvimento 
de algoritmos de classificação de imagens baseados 
na ImageNet. Vários algoritmos foram desenvolvidos, 
como: a AlexNet44, as VGG’s45 e as ResNet’s46, alguns 
deles com margem de erro menor do que de seres 
humanos. Uma análise realizada em 201747 definiu as 
ResNet’s como o estado da arte do reconhecimento de 
imagens devido a sua maior acurácia e densidade de 
acurácia dentre todas as redes observadas. 

Redes Neurais Artificiais
 As redes neurais artificiais (RNA) são algoritmos 

inspirados no cérebro humano, que utilizam neurônios e 
suas interconexões. Esses algoritmos podem apresentar 
perceptrons (neurônios artificiais) e as redes com várias 
camadas de neurônios são consideradas aproximadores 
universais, como as Multilayer Perceptrons48. Dentre 
os diversos tipos de RNA’s, será dado ênfase as Redes 
Neurais Diretas (do inglês: feedforward network), 
que possuem um fluxo de informação em apenas uma 
direção: da camada inicial até a camada final, como 
representado na Figura 2. Neste tipo de rede não há 
loops ou ciclos, como acontece nas redes recorrentes 
(como a LSTM39) que necessitam da retroalimentação. 
Uma RNA direta pode ser definida como um conjunto 
de neurônios de entrada, um conjunto de neurônios 
ocultos e um conjunto de neurônios de saída (Figura 2).

 

Figura 2. Representações genéricas de RNA’s diretas

 Dentre as diversas tarefas que uma RNA pode 
desempenhar, daremos destaque para as redes de 
regressão (que fazem inferência de um valor pretendido 
de acordo com os dados de entrada) e classificação (que 
identificam presença ou ausência de características nos 
dados de entrada). 

NEURÔNIO MATEMÁTICO
 Um neurônio matemático, também conhecido 

como perceptron artificial, é um componente que 
recebe um ou mais sinais de entrada e retorna um 
sinal de saída único, como representado na Figura 3.

 Os sinais xn recebidos por um neurônio matemático 
são análogos à estímulos recebidos por um neurônio 
biológico. Dentre esses estímulos, alguns irão causar 
maior ou menor excitação do neurônio receptor, 
essa medida de excitação é representada pelos pesos 
sinápticos wn. Quanto maior o peso, mais excitatório 
é o estímulo. Quando os sinais de entrada xn chegam 
nos neurônios, são multiplicados pelos pesos 
sinápticos wn correspondentes, e então é feita uma 
soma ponderada. Um valor de polarização chamado 
bias (b) é geralmente incluído ao somatório com o 
intuito de aumentar o grau de liberdade da função 
e consequentemente a capacidade de aproximação 
(aprendizagem) da rede. Ao final deste processo 
um sinal de saída (u) é gerado. Este sinal de saída 
é enviado para a função de ativação 𝑓(u) gerando o 
sinal de saída do neurônio (y)49. O processo total é 
descrito na Equação (1).

 Perceptrons quando associados em camadas em 
sequência dão origem as RNA’s e podem descrever 
diversos tipos de comportamento utilizando um 
modelo de aproximação universal, análogo a uma 
soma de polinômios não lineares.

(1)
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Figura 3. Representação de um neurônio matemático. xn são os sinais de 
entrada, wn são os pesos, (u) é o resultado da combinação linear, 𝑓(u) é a 
função de ativação e (y) é o sinal de saída 

FUNÇÕES DE ATIVAÇÃO
 Para que uma RNA seja um aproximador universal 

ela deve se adequar aos mais variados tipos de 
comportamentos. Se os neurônios realizassem apenas 
combinações lineares u = [∑(wn * xn) + b] a rede seria 
uma sequência de combinações lineares, e, portanto, 
também seria uma combinação linear. É para isto que 
existem as chamadas funções de ativação. Além de 
permitir a descrição de comportamentos não lineares, 
as funções de ativação diminuem o impacto causado 
por cada peso sináptico na saída final da rede, refinando 
a excitação dos neurônios e melhorando a capacidade 
de aproximação ou aprendizagem da RNA.

 As funções de ativação são de extrema importância 
nas RNA’s, pois elas basicamente decidem se um 
neurônio deve ser ativado ou não, ou seja, se a 
informação fornecida é relevante para o neurônio em 
questão ou deve ser ignorada. Além disso, são funções 
diferenciáveis e assim simplificam a determinação 
do erro pelo back-propagation ao possibilitarem 
a determinação de seu gradiente para cada peso, 
contribuindo para o refino do treinamento da rede.

 A função de ativação mais simples é a função 
limiar, seu comportamento é descrito na Figura 4. Para 
esta função, o valor da saída y do neurônio será igual 
à 1 (ou ativado) se o valor de entrada u for igual ou 
maior que uma dada constante a, e será igual à 0 (ou 

não ativado) caso a entrada seja menor que esta mesma 
constante. A função limiar basicamente decide se um 
sinal é relevante ou deve ser ignorado, ou seja, se 
aquele neurônio foi ativado, ou não.

 Atualmente as funções de ativação mais utilizadas 
em RNA’s são aquelas que retornam uma probabilidade 
de ativação: ao invés de retornar os valores 0 ou 
1, retornam valores reais dentro de um intervalo, 
representando a relevância do sinal de entrada u ou 
a probabilidade de ativação. Dentre as mais comuns 
podemos citar as funções: linear; ReLU, sigmóide; 
e tangente hiperbólica, descritas nas Equações (2), 
(3), (4) e (5), respectivamente. Na Equação (5), p é 
um parâmetro arbitrário. Os comportamentos destas 
funções estão expressos na Figura 5.

(2)

(3)

(4)

(5)

Figura 4. Função Limiar
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Figura 5. Comportamento das funções de ativação: linear, ReLU, 
sigmoide e tangente hiperbólica

Treinamento e Hiper 
Parametrização

 Um passo importante no desenvolvimento de 
RNA’s é o treinamento, que consiste em modelar o 
comportamento do sinal de saída de uma rede para que 
possa gerar ou classificar informações. Para isto é preciso 
calibrar os pesos sinápticos . Neste processo os pesos são 
inicialmente aleatorizados ou herdados de uma outra rede 
já treinada para uma tarefa similar (transfer learning). A 
cada “lote” de dados que flui sobre a rede, os pesos  e o 
bias  (Equação (1) são atualizados visando minimizar o 
erro. Este processo de atualização dos pesos é realizado 
por otimizadores.

 Os otimizadores são algoritmos utilizados para ajustar 
os pesos da rede durante o processo de treinamento e 
cada um possui seu próprio método para minimizar a 
função de erro. O Gradiente Descendente Estocástico 

(SGD) é um dos otimizadores mais simples, mas ainda 
amplamente utilizado, onde os pesos são atualizados 
em pequenos incrementos seguindo a direção oposta do 
gradiente da função de erro. O Adam50 é outro otimizador 
comumente utilizado que adapta a taxa de aprendizagem 
para cada peso individualmente. Além desses, existem 
muitos outros otimizadores que utilizam técnicas como 
momentum51, Nesterov accelerated gradient52, Adagrad53, 
RMSProp54, GSA5 entre outros. A escolha do otimizador 
depende do problema e da arquitetura da rede em questão, 
por exemplo, a técnica RMSProp é bastante utilizada em 
redes neurais para melhorar o desempenho em tarefas de 
reconhecimento de fala, enquanto o otimizador Adagrad 
é aplicado em tarefas de processamento de imagem para 
melhorar a precisão de detecção de objetos.

 A função  é uma função erro bastante comum usada em 
problemas de regressão. Para problemas de classificação 
comumente se usa a função entropia cruzada.55 Ao treinar 
uma rede, escolher corretamente os otimizadores e a 
função erro são de grande importância, mas sozinhos 
não garantem sucesso do treinamento. Existem uma série 
de parâmetros que devem ser ajustados ao problema em 
questão, como: a taxa de aprendizagem (do inglês: learning 
rate, é a grandeza com que os pesos serão atualizados: se 
for muito baixa serão necessárias demasiadas etapas de 
treinamento; se a for muito alta os pesos irão se alterar 
muito bruscamente); o número de camadas do modelo; a 
quantidade de neurônios em cada camada; e o números de 
ciclos de treinamento. Quanto mais complexo o problema, 
mais características os dados apresentam e um maior 
número de camadas e neurônios serão necessários.

 Dois problemas mais comuns no treinamento de uma 
rede neural são o overfitting e o underfitting. O overfitting 
é um problema que ocorre quando o modelo se ajusta 
muito bem aos dados de treinamento, mas tem uma baixa 
capacidade de generalização para novos dados. Isso 
acontece quando a complexidade do modelo é muito alta 
para o tamanho do conjunto de dados de treinamento ou 
quando há um desequilíbrio entre o tamanho do conjunto 
de treinamento e o número de parâmetros do modelo. 
Já o underfitting é o oposto, ocorre quando o modelo é 
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muito simples para capturar a complexidade dos dados 
de treinamento, resultando em uma baixa capacidade 
de ajuste aos dados de treinamento e a novos dados. É 
importante encontrar um equilíbrio entre a complexidade 
do modelo e o tamanho do conjunto de treinamento para 
evitar tanto o overfitting quanto o underfitting.

Classificadores Multi Classe e 
Multi Rótulo

 Um algoritmo de classificação multi rótulo (do inglês: 
Multilabel Classification) é capaz de determinar à quais 
classes uma instância pertence, diferente de algoritmos 
de classificação binária multi classe, onde o objetivo é 
determinar à qual classe (única) aquela instância pertence. 
Nestes classificadores geralmente o sinal de saída da 
rede é um vetor de probabilidades (valores entre 0 e 1). 
Cada posição do vetor representa uma classe, enquanto 
o valor é a probabilidade de a classe estar presente na 
instância. Em classificação binária multi classe, a classe 
com maior probabilidade será o resultado da predição; em 
classificação multi rótulo é necessário um critério para 
definir quais classes estão presentes na instância, como 
por exemplo a determinação de limiares.

 Essas técnicas são amplamente utilizadas em áreas 
como medicina, processamento de linguagem natural 
e reconhecimento de imagem. Um exemplo prático 
seria a aplicação em pré diagnóstico médico, onde um 
classificador multi rótulo pode ser utilizado para identificar 
múltiplas condições médicas em um paciente com base 
em diferentes sinais clínicos.

Métricas de Validação
Para avaliar a eficiência de um modelo de 

classificação multi rótulo utiliza-se funções estatísticas 
como: acurácia [, Equação (6)], recall [, Equação (7)], 
precisão [, Equação (8)], especificidade [, Equação 
(9)] e pontuação F1 [, Equação (10)]56. Cada uma 
dessas métricas avalia uma característica diferente da 
rede, iremos discutir todas elas nesta seção. Quando 

um modelo prediz corretamente uma classe contida na 
instância entende-se que ocorreu um Positivo Verdadeiro 
(, do inglês: True Positive) enquanto a predição de uma 
classe que não está contida na instância representa um 
Falso Positivo (, do inglês: False Positive). De forma 
análoga, quando uma classe presente na instância não 
é predita pelo modelo, tem-se um Falso Negativo (, 
do inglês: False Negative), enquanto a não detecção 
de uma classe que de fato não existe na instância 
representa um Negativo Verdadeiro (, do inglês: True 
Negative). Munidos destes conceitos iremos definir as 
métricas citadas anteriormente.56 Essas métricas são 
calculadas item a item, classe por classe: a média das 
classes representa a métrica total da rede.

 A acurácia, Equação (6), é a proporção das predições 
verdadeiras em relação ao total de predições realizadas. 
Geralmente não é suficiente para avaliar a eficiência de 
um classificador multi rótulo, por exemplo: considere 
um conjunto de dados em que 10% dos itens apresentem 
uma certa classe, se utilizarmos uma rede enviesada 
que não prevê esta classe nunca, ainda sim esta rede 
teria uma acurácia de 90%.

 O recall, Equação (7), representa a proporção 
de acertos de previsão realizadas (TP) em todas as 
instâncias que apresentam uma certa classe (TP+FN); 
enquanto a precisão, Equação (8), é a proporção de 
predições corretas (TP) dentre todas as vezes que uma 
classe foi predita (TP+FN): considere um conjunto 
de dados com 200 itens, onde 100 itens apresentem 
uma classe específica; e considere um algoritmo que 
detecta corretamente esta classe em 80 dos itens que 
realmente apresentam esta classe; ao mesmo tempo, o 
algoritmo detectou esta classe em outras 100 instâncias 
que originalmente não possuem a classe em questão. 
Neste caso, temos: temos: TP=80, FP=100, TN=20 
e FN=0. O recall neste caso será 80%, enquanto a 
precisão será 44%. A especificidade, Equação (9), é 
análoga a precisão, mas avalia a proporção com que a 
rede identifica corretamente a ausência de certa classe, 
seu valor neste caso é de 16,66%. TP
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 A importância de cada métrica depende do modelo e 
do problema abordado, por exemplo: qual o mais perigoso 
para uma rede treinada para identificação de câncer em 
pacientes: identificar um câncer não existente (FP), ou 
deixar de identificar um câncer existente (FN)? A resposta 
correta é provavelmente a segunda e neste caso devemos 
garantir uma boa medida para o recall desta rede; mas se 
a resposta correta fosse a primeira, deveríamos garantir 
que nossa rede tenha uma boa precisão e especificidade. 
Além disso, no geral quanto melhor o recall, precisão e 
especificidade, melhor tende a ser a acurácia.

 A última e mais importante métrica dos classificadores 
é a F1-Score: uma relação entre recall a precisão. Seu valor 
máximo é 1 ou 100%, indicando recall e precisões perfeitos. 
Em suma, bons valores de F1-Score indicam que uma rede 
está falhando pouco em todos os quesitos. O F1-Score é 
geralmente utilizado para comparação de desempenhos 
entre redes. Entretanto, é necessário pontuar que apenas 
essa métrica não é suficiente para indicar a eficiência de 
uma rede, sendo necessário análises de várias métricas em 
um contexto geral para se chegar a esta conclusão.

Redes Neurais Convolucionais
 Uma Rede Neural Convolucional (CNN, do inglês: 

Convolutional Neural Network) é um RNA profunda que 
utiliza dados matriciais (que podem apresentar diferentes 
tamanhos) de entrada, atribuindo importância a aspectos 

destas matrizes, sendo, portanto, capaz de diferenciá-los. 
Imagens são matrizes de pixels que podem apresentar 
1 ou mais canais de cores (3 canais no caso RGB, por 
exemplo) e foram o foco principal no desenvolvimento 
deste tipo de rede. As CNN’s se diferem das RNA’s 
convencionais devido a suas camadas iniciais de pré-
processamento da imagem, que precedem as camadas 
de neurônios. Em métodos primitivos de IA o pré-
processamento das imagens era algo complexo, pois os 
filtros utilizados para extrair características das imagens 
eram feitos a mão para cada conjunto de imagens de 
entrada. Já as CNN’s, com treinamento suficiente são 
capazes de aprender esses filtros.

 Dentre as operações de pré-processamento da imagem 
temos: o pooling (operação responsável por diminuir a 
dimensionalidade da imagem, camadas de pooling são 
essenciais para otimizar o tempo de treinamento da 
rede); achatamento ou flating (geralmente realizada pela 
camada final de pré-processamento da imagem onde as 
matrizes da imagem são “achatadas” e transformadas 
em vetores unitários que são enviados como sinais 
de entrada para primeira camada de neurônios); e as 
convoluções. Esta última é a operação mais importante, 
responsável pela extração de características na imagem, 
e será abordada com mais detalhes.

 A operação de convolução é a aplicação de um filtro 
em uma imagem, sendo, portanto, responsável por extrair 
as características dessa imagem dando à rede a capacidade 
de diferenciar e classificar essas características. 
Matematicamente a operação de convolução é uma 
sequência de produtos escalares de matrizes, na qual a 
matriz do filtro utilizado (de tamanhos variados 3x3, 
4x4 etc.) varre a matriz de pixels da imagem. A média 
do produto escalar para cada superposição entre o filtro 
e uma região da imagem da origem a um novo pixel da 
imagem gerada. Desta forma, cada filtro utilizado gera 
uma nova imagem, diferentes entre si, e cada uma dessas 
imagens resultantes carrega consigo uma característica da 
imagem inicial.44,57

 Diferentes combinações entre camadas de pré-
processamento e de neurônios dão origem a diversas 
arquiteturas avançadas de CNN’s com diferentes capacidades 
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de aprendizagem. As redes VGG45, AlexNet44 e ResNet46 
são exemplos de CNN’s. Atualmente as CNN’s são o 
estado da arte dos algoritmos de D L para processamento e 
classificação de imagens, como reconhecimento de objetos 
e detecção de anomalias.

Codificação de Moléculas para 
Uso em ML e DL

Atualmente boa parte das pesquisas em química se 
dedicam a projetar novas moléculas com propriedades 
específicas, e, embora haja diversos trabalhos que visam 
novas estratégias de design, ainda é muito comum 
a utilização de métodos aleatórios para desenvolver 
moléculas de interesse. Um dos maiores objetivos da 
utilização de ML e DL na química é substituir estes 
métodos aleatórios por uma busca direcionada, no qual 
modelos de predição possam ser utilizados para prever 
propriedades moleculares e assim aumentar a eficiência no 
desenvolvimento de novos materiais e técnicas de análise.

 Para isso, o primeiro passo é construir métodos 
que transformem moléculas em vetores numéricos que 
possam ser passados para os algoritmos de ML e DL, 
chamados “caracterizadores moleculares” (do inglês, 
molecular featurizations). Moléculas são entidades 
complexas, por isso existem diversas técnicas para 
caracterizá-las, incluindo vetores de descritores 
químicos, representações de gráficos 2D, representações 
3D, representações de funções de base orbital e muito 
mais. Uma vez caracterizada, uma molécula pode ser 
“aprendida” por um modelo. Existem diversos tipos de 
descritores moleculares e alguns deles serão abordados 
detalhadamente a seguir. 

Extended-Connectivity 
Fingerprints (ECFPs)

 Impressões digitais químicas (do inglês, molecular 
fingerprints) são vetores contendo valores de 0 e 1 que 
representam a presença ou ausência de características 
específicas em uma molécula (Figura 6). Foram inicialmente 
desenvolvidas para facilitar a busca de estruturas em bancos 
de dados e atualmente são utilizadas em tarefas de ML para 
busca de similaridade e clusterização.58 

ECFPs é uma metodologia mais recente59 que visa 
descrever características moleculares relevantes para 
atividade química e é utilizada bastante em modelagem 
molecular. Podem ser calculadas rapidamente e 
transformam uma molécula de tamanho arbitrário em 
vetores de tamanho fixo, facilitando a comparação de 
similaridade entre moléculas uma vez que só é preciso 
comparar os elementos correspondentes dos vetores. Cada 
elemento do vetor representa a presença ou ausência de 
uma característica específica definida por um arranjo local 
de átomo, considerando propriedades atômicas como: 
elemento atômico e número de ligações covalentes. 

MATRIZ DE COULOMB
Matriz de Coulomb é um caracterizador simples que 

descreve as interações eletrostáticas entre os átomos de 
uma molécula ao codificar cargas nucleares e coordenadas 
cartesianas correspondentes em uma matriz. A regra de for-
mação para a matriz de Coulomb obedece a Equação (11):

na qual i e j são índices atômicos; Zi e Zj são cargas nucleares 
e Rij é a distância entre os átomos i e j. Trabalhos recentes 
têm utilizado este caracterizador para predição de energia 
molecular.60,61

GRID FEATURIZER
 O Grid Featurizer é uma ferramenta poderosa para 

resumir as forças intermoleculares em pares proteína-ligante 
com base em suas estruturas detalhadas. Este descritor 

Figura 6. Exemplo de um vetor ECFP

(11)
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incorpora impressões digitais de ambos os componentes da 
interação e fornece uma enumeração de interações como 
pontes salinas e ligações de hidrogênio. Além disso, o Grid 
Featurizer é altamente personalizável e permite a seleção de 
parâmetros específicos, tornando-o uma ferramenta valiosa 
para a análise de complexos proteína-ligante em estudos de 
docking virtual e design de fármacos. Sua robustez e eficácia 
foram comprovadas em várias aplicações em diferentes 
conjuntos de dados62,63, tornando-o uma ferramenta 
promissora para a análise de interações proteína-ligante em 
diversos contextos biológicos e farmacêuticos.

FUNÇÕES DE SIMETRIA
 Funções de simetria são descritores moleculares que 

se baseiam nas coordenadas cartesianas para preservar 
a simetria rotacional e de permutação do sistema. Elas 
podem introduzir uma série de funções de simetria radial 
e angular com diferentes limites de distância e ângulo. As 
funções radiais são usadas para capturar informações sobre 
a distribuição de átomos em torno de um átomo central, 
enquanto as funções angulares descrevem a relação entre 
átomos adjacentes. Além disso, os limites de distância e 
ângulo são ajustáveis, o que permite que o descritor seja 
personalizado para diferentes sistemas. As funções de 
simetria são particularmente úteis em sistemas com simetria 
esférica ou axial, onde a aplicação de outros descritores 
pode ser difícil. A eficácia das funções de simetria foi 
comprovada em várias aplicações64,65 e são uma ferramenta 
valiosa para a descrição de sistemas moleculares simétricos 
em uma variedade de aplicações químicas e biológicas. 
 
Considerações Finais

 A inteligência artificial é um campo em constante 
evolução, e o DL é uma das suas áreas mais promissoras. 
Com base em RNA’s, essa técnica permite que as máquinas 
aprendam a partir de grandes quantidades de dados, sem a 
necessidade de uma programação específica. As RNA’s foram 
desenvolvidas há décadas, mas somente com o aumento do 
poder de processamento e o surgimento de grandes bases de 
dados é que o DL se tornou viável. Ao utilizar algoritmos 
de aprendizagem profunda, essa técnica consegue identificar 
padrões em dados complexos, como imagens, áudio e texto, 

e realizar tarefas que antes só podiam ser executadas por 
seres humanos.

 O interesse pelo DL na pesquisa em química tem 
crescido a cada ano, contribuindo no design de moléculas 
com propriedades específicas, onde modelos de predição 
podem ser utilizados para prever propriedades moleculares 
e aumentar a eficiência no desenvolvimento de novos 
materiais e técnicas de análise autônomas66–69. Para 
alcançar este objetivo, é essencial a compreensão acerca de 
caracterizadores moleculares, para que os dados possam ser 
lidos e aprendidos pelos algoritmos de ML e DL. A escolha 
correta do descritor molecular é uma etapa fundamental.

 Apesar dos avanços, ainda há muito a ser explorado no 
campo do DL. Novas arquiteturas de redes neurais estão 
em constante desenvolvimento, como as Redes Neurais 
Adversárias Generativas70, que são capazes de gerar 
imagens e vídeos de forma impressionante; e redes de 
processamento de linguagem natural como o GPT-371, capaz 
de conversar, agir e responder perguntas como se fosse um 
ser humano, também de forma impressionante. Além disso, 
é preciso considerar questões éticas e sociais relacionadas 
ao uso do DL, como a privacidade de dados e o impacto na 
empregabilidade. Porém, com uma abordagem responsável e 
ética, o DL pode revolucionar a maneira como interagimos 
com a tecnologia e como resolvemos problemas complexos 
em diversas áreas.

 Em resumo, o DL é uma técnica que está mudando 
a forma como a inteligência artificial é aplicada e tem um 
enorme potencial para continuar transformando diversas 
áreas da sociedade. É importante investir em pesquisas e 
estudos nessa área, a fim de avançar ainda mais e desenvolver 
soluções cada vez mais sofisticadas e úteis.
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Structure-Activity Relationship of Chalcones 
Against Influenza H1N1: Quantum Chemical 

Chemiometric Evaluation

Marcos Vinícius C. S. Rezende, Flávio O. S. Neto, Ademir J. 
Camargo & Lilian T. F. M. Camargo

É bem conhecido que o vírus da influenza causa epidemias anuais provocando milhares 
de mortes todos os anos. Embora já exista uma vacina para a influenza, o vírus sofre mutação 
e adquire resistência sazonal a medicamentos. Portanto, devido à necessidade urgente de 
novos compostos com potencial inibitório do vírus, muitos estudos têm apresentado várias 
substâncias para evitar a atividade inibitória à enzima responsável pela liberação do vírus 
no trato respiratório. Aqui, foi realizada uma demonstração de cálculo teórico e estudos 
quimiométricos de um conjunto de oito chalconas com potencial inibição da enzima 
neuraminidase. Foram realizados cálculos de estrutura eletrônica para determinar os 
parâmetros geométricos e eletrônicos usando a teoria da função densidade no cálculo de 
nível M06-2X/6-311++G(d,p). A relação entre a estrutura dos compostos e sua atividade 
contra o vírus da influenza H1N1 foi acessada por análise de componentes principais e 
análise hierárquica de cluster. Esperamos que nossos resultados possam ajudar a explicar as 
atividades de análogos de chalcona para modelar novos compostos com atividade contra o 
vírus da influenza.

Palavras-chave: pandemias globais; fármacos; DFT; PCA.

It is well known that the influenza virus causes annual epidemics provoking thousands 
of deaths annually. Although there is already a vaccine for influenza, the virus mutates 
and acquires seasonal resistance to medicines. Therefore, due to the urgent need for new 
compounds with the inhibitory potential of the virus, many studies have presented several 
substances to avoid inhibitory activity to the enzyme responsible for the release of the virus 
into the respiratory tract. Here, a demonstrative calculation of theoretical and chemometric 
was performed studies of a set of eight chalcones with potential inhibition of the neuraminidase 
enzyme. It was performed calculations of electronic structure to determine the geometric and 
electronic parameters using the theory of density functional at M06-2X/6-311++G(d,p) level 
calculation. The relationship between the structure of the compounds and their activity against 
the H1N1 influenza virus was accessed by principal component analysis and hierarchical 
cluster analysis. We hope that our results can help to explain the activities of chalcone analogs 
to model new compounds with influenza virus activity. 

 
Keywords: global pandemics; drugs; DFT; PCA.
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Introduction
The search for compounds with high inhibitory power 

in viruses with potential for epidemics and pandemics is 
unequivocally important.1–3 Recently, a new virus, known as 
COVID-194 China, was caused by a novel betacoronavirus, 
the 2019 novel coronavirus (2019-nCoV originating in 
southern China, classified as a pandemic by the World 
Health Organization (WHO)5, had a substantial impact 
in most countries6, causing collapses in the economy and 
health system2. Therefore, understanding the mechanisms 
of action of certain viruses, specifically those with high 
transmissibility capacity, is crucial for the development of 
new compounds active to control these microorganisms.1, 8–11

Other global pandemics occurred in the last century 
(1918, 1957, and 1960) caused by a virus with genes of 
avian origin and due to its genetic recombination.12 In this 
century, a similar emergency situation occurred in 2009, 
with the emergence of the H1N1 virus11, 13, resulting in 
international outbreaks. The influenza virus expresses 
two major glycoproteins on its surface, a haemagglutinin 
(HA) and neuraminidase (NA).8 Since HA mediates the 
binding of viruses to target cells by sialic acid residue in 
glycoconjugates.14 NA is responsible for the release of 
virion progeny and the general mobility of the virus in the 
respiratory tract14. Since amino acid residues from the NA 
active site have been shown to be highly conserved, it has 
been considered a good target for anti-influenza research.15   

NA inhibitors such as oseltamivir16, zanamivir17, have 
been reported as effective against the H1N1 influenza virus. 
However, these drugs presented some clinical limitations 
due to the rapid dissemination, mutation, increased 
pathogenicity, and resistance acquired by the virus.18 
Therefore, the development of new and potential anti-
influenza agents is necessary to fight H1N1 influenza since 
these virus remains to reach millions of people each year.

A series of studies have shown that compounds containing 
hydrazone fragments8,

 

19, derived from flavonoids15 and 
methyl ester of 1- (1’-hydroxyalkyl) rupestonic acid10 show 
good NA-inhibiting activity. Dao and collaborators20 also 
analyzed the ability of chalcone derivatives to inhibit the 

NA enzyme, and  5-prenylbutein  was the most potent 
compound with an IC50  around 5.80. Although it has been 
reported that chalcone analogues  have  inhibitory effects on 
the NA enzyme, an information  limited was acquires from 
structure-activity relationship (SAR) of these compounds15.

Therefore, considering a reduced number of molecules, 
quantum chemistry calculations combined with chemometric 
methods were used demonstratively may be advantageous 
to explain the activity of various compounds.21–25 Here, 
Density Functional Theory (DFT)26 were carried out to 
optimize and get the parameters the chalcones analogs. 
Principal Component Analise (PCA)27 and Hierarchical 
Cluster Analysis(HCA)27 were the methods used to 
elucidate the relationship between the chemical structure 
and the activity of the compounds.

Computational Procedure
MOLECULAR DESCRIPTORS

Chalcone derivatives are compounds that present 
many degrees of freedom, which allows for the 
existence of many stable conformation structures. In 
the absence of experimental structural data, it is important 
to carry out a conformational search on the compounds to 
find the conformation with the lowest energy. This search 
was carried out using the semi-empirical method pm328 
implemented in  HyperChem 8.5.29 The conformation of 
lowest energy of each compound was optimized using 
the Density Functional Theory (DFT)26 at the M062X/6-
311++G(d,p)30 level of theory using Gaussian G09 
programs.31

From the optimized structures, the following molecular 
descriptors were calculated: the partial atomic charges (C) 
(derived from electrostatic potential (CHELPG) according 
to the method proposed by Breneman and Wiberg,32 bond 
order indexes from NBO program, Kohn-Sham frontier 
molecular orbital energies (EHOMO and ELUMO), energy 
Gap (ELUMO – EHOMO), and hardness (ɳ). 22, 33, 34 Also, bond 
angles (A), dihedral angles (D), dipole moment, molecular 
Volume (V), polarizability (α), and partition coefficient 
were calculated.35
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Figure 1. Graphical representations of the: a) scores for the chalcones derivates and b) loadings for the molecular descriptors selects by the PCA 
model that can discriminate the chalcones derivates in active and inactive classes. In addition, the variance explained by the two main components 
is represented in parentheses

Figure 2. Representation of the structure with the highest activity (M1). Discussions of structure-activity relationships for the design of a new 
compound are in the text

Jul/Dez de 2022 Revista Processos Químicos 25



DESCRIPTORS’ SELECTION
The PCA is a method that creates new variables as linear 

combinations from the originals. The components (new 
variables) are orthogonal to each other, and, therefore, 
each component accounts for a dimension of the original 
data. The PCA analysis reduces the dimensionality of 
the data set that, in general, presents many interrelated 
variables. The components are ranked in such a way that 
the PC1 accounts for the largest variance; PC2 accounts 
for the second largest variance and so on. 

Principal component analysis (PCA) was used to 
establish a relationship between quantum chemical 
descriptors and the activities of compounds against H1N1 
disease. Before starting the PCA analysis, Fisher’s weight 
analysis was performed on the descriptors to measure 
their power discrimination. Fisher’s weight is defined as 
the ratios of the square of the interclass means to the sum 
of the intraclass variances:27

Where A and B are the classes considered in the 
investigation;  represents the descriptors;  is the average 
of the descriptor in class;  is the average of the descriptor 
in class ;  is the variance of the descriptor in class  and  is 
the variance of the descriptor  in class. Descriptors with 
higher Fisher’s weights are generally important in the 
PCA analysis to discriminate compounds in active and 
inactive classes.

The hierarchical cluster analysis (HCA) is also an 
exploratory technique that examines the similarity between 
the sample in a data set. Here, the HCA technique was carried 
out using the selected descriptors by the Fisher’s weights 
and PCA, for the purposeto validate the PCA analysis. 

Results and Discussion
Table 1 shows the molecular structure and the 

nomenclature used in the calculations. The IC50 values 
were obtained from th work of Dao and collaborators.20 
The discrimination of molecules also is presented: active 
(M1 and M2) and inactive (M3-M8) classes. 

(1)

Before applying the PCA analysis, each variable was 
auto-scaled, i.e., each variable was scaled to zero mean and 
unity variance. It was necessary to compare the descriptors 
on the same scale. From the descriptors selected by Fisher’s 
weight, many PCA analyses were performed with the aim 
of always obtaining a classification with the least possible 
descriptors. The best separation was obtained considering 
three descriptors (Table 3): V, logP, and α .

Figure 1 shows the majority contributions for the 
classification into active and inactive classes. PC1 explains 
99% of the total variance of the data, and the first two 
components together explain 100% of the total variance. 

The active compounds have negative scores, and the 
inactive compounds have a positive score on the PC1 
(Figure 1). Loadings can be interpreted to show the weights 
of physicochemical properties that influence activity and 
that are important factors in understanding the behavior 
of compounds in the real world.36, 37 The PC1 loadings for 
the Volume (V), logP, and polarizability (α) descriptors 
are 0.5792, 0.5732, and 0.5797, respectively, which is 
responsible for the separation. 

Equation 2 shows the linear combination of the selected 
descriptors that are used to calculate the scores plotted in  
Figure 1. According to Figure 1, for a compound to be 
classified as active against H1N1, it must have a negative 
score. That means that a molecule will be classified as active 
when it presents a small volume, partition coefficient, and 
polarizability.

Volume and polarizability can vary expressively with 
substitution of substituents, interfering with the linkage of 
the drug-receptor system. The  is defined as the ratio of the 
concentration of a given substance between two immiscible 
solvents, i.e., 

Where [solute]octanol stands for the solute concentration 
in n-octanol and [solute]water stands for the concentration 
of the solute in water. logP From Eq. 2, the classification 
as active, requires small logP, hydrophilic compound as 
preferential structures.36

(2)

(3)
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Table 1. Molecular structure and nomenclature adopted in calculations of chalcones derivatives and their respective activities

Molecules Substituents IC50 μg/mL Activity

M1
R1=R2=R3=R5=R6=H

R4=O-CH3
5.80±0.30 Active

M2
R2=R3=R4=R5=R6=H

R1=OH 8.41±0.39 Active

M3
R1=R2=R5=H

R3=OH; R4=O-CH3

R6= 3,3-dimethyl-1-butyne
37.68±2.17 Inactive 

M4
R1=R2=R4=H
R3=R5=OH

R6=2-methyl-2-pentene
19.09±1.10 Inactive

M5
R1=R3=R6=H

R2=2-methyl-2-pentene
R4=O-CH3, R5=OH

25.87±2.03 Inactive

M6
R1=R2=R3=R5=H

R4=O-CH3

R6= 3,3-dimethyl-1-butyne
28.62±1.67 Inactive

M7
R1=R2=R4=R5=H

R3=OH
R6=2-methyl-2-pentene

51.59±2.77 Inactive

M8
R1=OH

R3=R4=R5=H
R2=R4=2-methyl-2-pentene

75.38±2.47 Inactive

The descriptors with Fisher’s weight greater than 1.0 are listed in Table 2. This method was used for a preliminary assessment of the variables with the main 
contribution of the compound classifications. The selected variables from Fisher’s weight analysis were: polarizability (α), refractibility (R), molar volume (V), 
surface area(A), atomic partial charge at 13 and 26 atoms (C13 and C26, respectively), partition coefficient (logP), and dihedral angles (D16_1_6_7, D_1_2_3_18, and 
D_9_10_15_14 ).
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Figure 3. Dendrogram obtained from HCA analysis. The active 
compounds are clustered on the left

Previous studies have shown that the presence of OH 
groups play an important role in biological activity, since 
these groups can result in strong hydrogen bonds that 
presumably interfering with the linkage of the drug-receptor 
system.38–40 On the other hand, the presence of methoxy 
groups may be associated with less activity.39 Based on 

Table 2. Fisher’s weights obtained at M06-2X/6-311++G(d,p) level 
calculation

Variáveis Peso Fisher

V 11.04

 logP 8.22

α 12.29

R 11.27

A 9.04

C13 3.40

C26 8.76

D_1_6_7_16 2.13

D_1_2_3_18  2.00

D_9_10_14_15  1.01

Table 3. Descriptors capable of classifying compounds into active 
and inactive classes and their respective values   calculated at the M06-
2X/6-311++G(d,p) level of theory 

Molecules V (Å3)  logP α (Å3)

M1 800.81 5.00 29.24

M2 743.74 5.07 27.4

M3 1020.87 6.66 38.86

M4 986.23 6.59 37.02

M5 1045.76 6.52 38.86

M6 1016.26 6.83 38.22

M7 973.82 6.76 36.39

M8 1201.42 8.46 45.37

this information and rationalizing the design of a drug, 
the replacement of the methoxy group by an OH group 
may be promising as a potential inhibitor for H1N1 virus 
Neuraminidase. This proposal is consistent with Eq 2 since 
the resulting compound has a lower volume, polarizability, 
and possibly more hydrophilic.

Figure 3 shows the hierarchical cluster analysis (HCA) 
carried out on the descriptors selected by PCA analysis. The 
dendrogram classifies the chalcones derivatives into two 
clusters: active (compounds 1 and 2) on the left and inactive 
cluster (compounds from 3 to 8). HCA and PCA classified 8 
chalcones compounds under study exactly in the same way.

It is not easy to infer about the drug-receptor interaction 
when the target receptor site is not known. The results 
indicate that geometrics parameters and solubility are 
essential to explain the activities of the chalcone derivatives 
against the H1N1 virus. The descriptors volume (V), 
logP, and polarizability (α) can guide us in modeling new 
compounds with activities against the H1N1 virus.

Conclusion
For demonstrative purposes Principal component 

analysis (PCA) and hierarchical cluster analysis (HCA) 
were applied on the molecular descriptor set obtained 
at M062X/6-311++(d,p) level of theory to classify eight 
chalcones derivatives into active and inactive classes against 

Revista Processos Químicos Jul/Dez de 202228

Artigo Geral 1



the H1N1 virus. The molecular volume, polarizability, and 
LogP descriptors were able to discriminate the compounds 
into two classes: active (compounds 1 and 2) and inactive 
(compounds from 3 to 8). The PC1 alone was able to 
discriminate the compounds, and it accounts for 99% of 
the total data variance. For a compound to be classified as 
active, it must have lower volume, polarizability, and logP. 
These results indicate that smaller and more hydrophilic 
compounds as preferential more efficient in action against 
the virus and. Our results guide the design of novel 
pharmaceuticals against the H1N1 influenza virus.
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Análise de Pó de Mármore para Produção de 
Biodiesel

Edson R. F. Santos, Gabriel F. N. Oliveira, Rogério C. D. 
Silva, Fernando G. S. Junior & Felipe L. C. Costa

Os mármores são rochas metamórficas de natureza calcária, em razão 
a problemas ambiental, surge a ideia do aproveitamento deste resíduo 
como catalisador na produção do biodiesel após ativação térmica quanto a 
capacidade de produção de biodiesel metílico a partir do óleo de soja via 
FTIR e HPLC/UV. O resíduo do pó de mármore foi obtido na Di Ponta 
Marmoraria (Teresópolis-RJ). Os resultados permitem concluir que o pó de 
mármore é eficaz para a produção do biodiesel de óleo de soja quando seco 
a 900°C, sendo possível o redirecionamento do resíduo de marmoraria para 
produção de biodiesel.

Palavras-chave: pó de mármore; biodiesel; resíduos sólidos.

Marbles are metamorphic rocks of calcareous nature, due to environmental 
problems, the idea of using this residue as a catalyst in the production of 
biodiesel after thermal activation arises regarding the production capacity of 
methyl biodiesel from soybean oil via FTIR and HPLC/ UV. The marble dust 
residue was obtained at Di Ponta Marmoraria (Teresópolis-RJ). The results 
allow us to conclude that the marble dust is effective to produce biodiesel 
from soybean oil when dried at 900°C, making it possible to redirect the 
residue from the marble factory to produce biodiesel.

Keywords: marble powder; biodiesel; solid waste.
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Introdução
No mundo de hoje e possível observar o enfoque 

que se tem para o incentivo as energias alternativas, 
principalmente se tratando de combustíveis, visto que 
existe uma grande demanda de transporte relacionada a 
população e mercadorias. A possibilidade de uso de óleos 
vegetais como energia ou combustível foi reconhecida 
desde os primórdios dos motores diesel. 

Os óleos vegetais e gorduras, após transesterificação, 
devido as suas características físicas, já substituem 
parcialmente o diesel e podem vir a substituir totalmente, 
devido não serem necessárias grandes modificações 
nos motores e apresentarem um ótimo rendimento 
energético. Um dos grandes problemas encontrados 
com os combustíveis fósseis está relacionado aos gases 
que os próprios emitem, porém quando falamos de 
biocombustíveis oriundos dos óleos vegetais, a emissão 
de gases não é mais um problema.

Biodiesel é o combustível biodegradável derivado 
de fontes renováveis, como óleos vegetais “puros” ou já 
utilizados e gorduras animais. É obtido por diferentes 
processos, como craqueamento, esterificação ou 
transesterificação. Pode ser utilizado puro ou em 
misturas com óleo diesel derivado do petróleo, em 
diferentes proporções. Segundo Silva e Freitas1 
quando o combustível provém da mistura dos dois 
óleos, recebe o nome da percentagem de participação 
do biodiesel, sendo B2 quando possui 2% de biodiesel, 
B20 quando possui 20%, até chegar ao B100, que é o 
biodiesel puro.

Assim o biodiesel e visto como uma grande possibilidade 
para substituir o óleo diesel, visto que o mesmo e oriundo 
do petróleo fazendo com que eles venham a ter problemas 
e desvantagens ambientais, como por exemplo, a emissão 
de gases poluentes como o enxofre. 

A formação do biodiesel teoricamente é considerada 
um processo simples resultantes de uma mistura de um 
óleo vegetal ou animal, juntamente com um álcool, etanol 
ou metanol e um catalisador que faz com que ocorra essa 
mistura com uma velocidade e eficiência maior, com isso 
essa mistura resulta em dois “produtos”, a glicerina e o 
biodiesel. 

O pó-de-mármore é proveniente de processos de 
beneficiamento de placas brutas de mármore, usando-
se instrumentos abrasivos de diamante em presença de 
água, resultando em suspensão rica em partículas de 
rocha. O processo industrial não inclui metais pesados 
ou outros contaminantes nos resíduos sólidos, que, 
após parcialmente secos ao ar em tanques de deposição, 
possuem baixa umidade. As marmorarias produzem 
quantidades consideráveis de pós oriundos dos cortes 
realizados nas peças brutas. O particulado suspenso no 
ar deve ser rigorosamente controlado e o rejeito gerado 
não pode ser descartado juntamente com o lixo comum.

A produção de biodiesel é um impacto positivo, 
as desvantagens são poucas e necessitam apenas de 
entendimentos ou esclarecimentos para que sejam 
controladas ou mesmo interferidas. Os impactos 
acontecem, principalmente, em âmbitos como social, 
profissional e ambiental.

Em âmbito social, o biodiesel evita a poluição do ar 
melhorando a saúde das pessoas, ao contrário do diesel 
comum que lança toneladas de dióxido de enxofre, 
hidrocarbonetos pesados oriundos da queima incompleta 
sem falar na enorme emissão de dióxido de carbono e 
outras partículas que causam problemas respiratórios e 
dermatológicos.2 No âmbito profissional, a produção do 
bicombustível aumenta o número de empregos tanto no 
campo quanto na indústria em virtude de sua fabricação 
reclamar mão de obra especializada e nos cuidados com 
as culturas que fornecem matéria prima.

Em âmbito ambiental segundo o Decreto-Lei 
n.º 169/2012, anexo I, não há problemas do uso na 
agricultura, desde que este não esteja como particulado 
atmosférico.

Logo, o trabalho via a produção do biodiesel 
utilizando pó de mármore como catalisador, contribuindo 
para o melhor aproveitamento do mesmo, quanto ao 
destino deste rejeito em relação ao meio ambiente, 
fazendo com que ocorra um decréscimo do descarte do 
pó do mármore, justamente devido ao uso que lhe será 
dado, contribuirá também para as melhores condições de 
produção do biodiesel metílico de óleo de soja através 
do planejamento fatorial para que com isso o impacto 
ambiental que ocorre nos aterros sanitários devido ao 
descarte desse pó, seja de certa forma mitigada.
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Figura 1.  Espectros de FTIR de Biodiesel padrão, biodiesel produzido 
com catalisador seco a 300°C (B3), 600°C (B6) e 900°C (B9)

Figura 2. Curvas de CLAE de Padrão de Biodiesel e as amostras 
sintetizadas

Histórico do Biodiesel
De acordo com Dabdoub  e colaboradores3, as 

primeiras ideias e conceitos sobre os biocombustíveis 
são baste antigos, vindas atrás de engenheiro mecânico 
Alemão chamado Rudolf Diesel, que foi o primeiro 
homem a produzir um biocombustível, cujo sua reação 
era do uso do óleo vegetal como principal matéria prima 
para formação do biocombustível, primeiramente apenas 
para o seu uso próprio em uma máquina presente em 
sua fazenda. Então no ano de 1900, Diesel conseguiu 
demonstrar que o seu motor da sua máquina tinha um 
ótimo funcionamento com o uso do biocombustível que 
ele fabricou com óleo de amendoim.

Mesmo com a demonstração de Rudolf Diesel 
na Exposição Universal de Paris em 1900, percebia 
ainda uma grande demanda de oferta de petróleo, que 
juntamente com o seu preço acessível fariam com que 
esse combustível (petróleo), fosse nos anos seguintes 
os preferidos, fazendo com que os biocombustíveis 
oriundos dos óleos fossem deixados para outros fins.

A aceitação dos biocombustíveis no mercado e no 
mundo demorou um pouco para acontecer devido a 
algumas falhas e falta de incentivos para essa nossa forma 
de combustível. Foi então que de acordo com Dabdoub  e 
colaboradores3, nos anos 70 através dos EUA que o tema 
biocombustível voltou a entrar em pauta, graças a um 
dos eventos de mais importância para o incentiva a essa 

nova ideia desenvolvida pela EPA (Agência de Proteção 
Ambiental), que começou a ter direito a fiscalização dos 
padrões de emissões, como por exemplo, um dos gases 
mais poluentes para a atmosfera, o enxofre, favorecendo 
assim as iniciativas de se produzir novos tipos de 
energias. 

Daí em diante foram surgindo novas leis e incentivos 
direcionadas a essas novas formas de energia, que 
mitigavam de certas formas alguns problemas relacionados 
a emissão de gases poluentes.

Histórico no Brasil
As primeiras ideias sobre bicombustíveis no Brasil já 

eram feitas a algum tempo, e em 1925, foi feito a primeira 
comprovação de que esse biocombustível funcionava, pois 
o primeiro carro movido a álcool viajou do Rio de Janeiro 
até São Paulo andando cerca de 430 km.4–7 

Após esse período, a corrente trajetória do biodiesel 
começou a ter seus planos designados com a ajuda INT 
(Instituto Nacional de Tecnologia), no século 20, ganhando 
seu devido destaque com a criação do Plano de Produção 
de Óleos Vegetais, que foi criado em 1970, para incentivas 
a produção de óleos para fins energéticos que tinha como 
principal objetivo a substituição de 30% do diesel pelo 
biodiesel. Porém graças novamente aos custos do petróleo 
que se estabilizaram e com o início do programa Proálcool 
que é um programa “para amenizar os efeitos negativos 
da crise, fez com que o governo brasileiro voltasse para 
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pesquisas com o objetivo de encontrar uma alternativa 
energética renovável para substituir o petróleo”8–10 ocorreu 
uma nova desaceleração do programa de biocombustíveis.11

 Mesmo com essa desaceleração do programa muito 
projetos continuarem a ser desenvolvido, e em 1980 ocorreu 
o pedido de registro da primeira patente brasileira feita pelo 
engenheiro químico Expedito José de Sá Parente, registrado 
no INPI (Instituto Nacional de Propriedade Industrial).4,5

A situação atual no Brasil é de certa forma animadora 
para um futuro, a situação presente no país se encontra 
em baixa. Dois pontos são para formação desta opinião, 
a primeira é a baixa produção de biodiesel, visto que 
a quantidade de biodiesel produzido não supriu a 
quantidade necessária para marco regulatório, mesmo 

que a ANP (Agência Nacional do Petróleo) possa tem 
adquirido milhões de litros a mais de biodiesel. E segundo 
é o problema em relação ao custo das matérias primas 
necessário, pois o custo da produção do biodiesel ultrapassa 
o preço do óleo diesel mineral. 

Marmorarias no Brasil
De acordo com Matta12, a história das minas de mármore 

no Brasil começaram em 1982 quando a primeira mina foi 
registrada através do Cadastro Geral das Minas Brasileiras 
do DNPM, encontrava no norte do estado do Rio de Janeiro, 
no município de Campos, porém o direito de lavra já havia 
sido liberado em 1937 a ITALVA LTDA, uma indústria 
de mármores, através do Código de Mineração – Decreto 
Lei 227, de 28/02/1967, que diz sobre a União administrar 

Figura 3. Correlações de Transmitâncias dos espectros de Biodiesel Padrão contra os produzidos com pó de mármore

Revista Processos Químicos Jul/Dez de 202234

Artigo Geral 2



os recursos minerais, a indústria de produção mineral e a 
distribuição, o comércio e o consumo de produtos minerais. 
Com isso as lavras granito e mármores começaram entre os 
anos 60 e 70, quando houve uma evolução nas indústrias de 
beneficiamento.13

As indústrias de beneficiamento de mármores no Brasil 
começaram a serem feitas através de moldes artesanais 
por imigrantes portugueses e italianos. Devido à grande 
concorrência sofrida através das importações de mármores 
essas industriam não conseguiram se desenvolverem com 
seus métodos rudimentares. Com a crescente procura do 
material no país, nos últimos 50 anos ocorreu uma grande 
impulsão das indústrias de mármores acentuando seu 
crescimento a cada dia, deixando um grande potencial 
evolutivo nesta área no Brasil.12

REJEITOS DO CORTE DE PEÇAS DE 
MÁRMORE

De acordo com Silva e colaboradores14, “O mármore 
é um calcário metamórfico cristalino, basicamente 
constituído por calcita (CaCO3) e o granito é uma rocha 
ígnea, constituída principalmente por feldspatos, quartzo e 
micas.” Analisando os resíduos de mármore e dos granitos é 
possível observar que estes exercem uma característica não 
plástica, tendo em sua maioria dos constituintes químicos: 
sílica (SiO2) e  a alumina (Al2O3), juntamente com a cal 
(CaO) e óxidos alcalinos (Na2OK2O). Com isso, este rejeito 
apresenta-se como uma boa opção para ser aproveitado e 
incorporado em massas argilosas e produtos com materiais 
cerâmicos.14

A quantidade de resíduos gerados pelas pedras e granitos 
em sua maioria, cerca de 30 a 40%, vem diretamente das 
suas etapas de produção, facilitando assim a fiscalização 
das leis ambientais. Então as empresas atualmente tentam 
de um modo geral mudar esse panorama e não ficar no 
limite dessas leis, mesmo com a alta quantidade de resíduos 
gerados por elas.15,16

O ruído gerado na produção do mármore pode causar 
inúmeros problemas devido a sua exposição, sendo uma 
das principais a perda auditiva induzida pelo ruído (PAIR), 
é uma doença onde seu quadro na maioria das vezes se 
encontra irreversível e é encontrado em uma quantidade 
considerável nos trabalhadores que aturam no setor. Algum 
dos outros problemas que o ruído poderá causar: zumbido 

no ouvido, alteração digestivas e cardíacas, fadiga, dor de 
cabeça e redução na concentração.17

Esse ruído ou lama residual entram em diversas 
classificações separadas entre normas, resoluções, 
conselhos e políticas, para assim poder ter um padrão e 
buscar uma classificação para estes resíduos. Classificação 
de acordo com Gobbo:

• NBR 10004: classificado como classe III (material 
inerte), em que se faz menção das rochas. No 
entanto, não se faz referência específica aos finos e 
lama gerados. 

• Resolução 307: classifica-se como classe B, os 
quais são entendidos como “resíduos recicláveis 
para destinações, como plásticos, papel, papelão, 
metais, vidros, madeiras e outros; onde abrangeriam 
também os finos de serragem, polimento e lustro”.

• Anteprojeto de Política Estadual de Resíduos 
Sólidos: encaixam-se na categoria II, os quais são 
“resíduos industriais provenientes de atividades de 
pesquisa e de transformação de matérias-primas 
e substâncias orgânicas em novos produtos, por 
processos específicos, bem como os provenientes das 
atividades de mineração e extração, de montagem 
e manipulação de produtos acabados e aqueles 
gerados em áreas de utilidade, apoio, depósito e de 
administração das indústrias similares”.

• Projeto de Lei 611: os resíduos de marmorarias se 
encaixariam dentre aqueles “gerados em comércio, 
escritórios e serviços”, onde o seu possuidor se 
desprenda ou tenha a intenção ou a obrigação de 
desprender-se.

Materiais e Métodos
CLASSIFICAÇÃO GRANULOMÉTRICA

 Após ser preparada, a amostra foi peneirada e 
dividida em várias amostras de acordo com a sua  
classificação granulométrica. Para separação  e classificação 
granulométrica foi usada a amostra seca a 100ºC e um 
granulador com as peneiras de 100, 270 e 400 Mesh. 
A porcentagem de amostra retida em casa peneira foi 
calculada a partir da Equação 1. 
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ATIVAÇÃO TÉRMIMA
Após filtração o material foi seco inicialmente a 100ºC. 

Para avaliar o efeito da temperatura na atividade catalítica 
do pó de mármore e remover os resíduos orgânicos. Para 
isso o pó do mármore foi aquecido em três diferentes 
temperaturas, 300ºC, 600ºC e 900ºC e resfriado em 
dessecador contendo sílica gel.

ATIVIDADE DO PÓ DE MÁRMORE (ÍNDICE DE 
BASICIDADE, IB)

A Atividade foi avaliada de acordo com a 
quantidade de ácido necessária para neutralizar a 
basicidade do pó de mármore. Para a realização dessa 
atividade foi adicionada 0,100 gramas da amostra em 
um erlenmeyer juntamente com 10,0 mL de Ácido 
Clorídrico 0,1N e mantida sobe agitação por 30 
minutos. O excesso de ácido foi titulado com hidróxido 
de sódio 0,1N usando fenolftaleína como indicador. É 
necessário a realização de um branco. Para calcular 
a atividade foi usada a Equação (2), que é a relação 
entre quantidade de OH- neutralizada por grama de 
Amostra ( mg OH-/g).

Tabela 1.  Valores de R² Residual Sum Squares e Root-MSE das curvas de padrão de biodiesel versus amostras

Gráfico R² Residual Sum Squares Root-MSE

Padrão x óleo 0,90782 78073,59002 6,46839

Padrão x Padrão 1,00000 4,34664x10-17 3,562x10-14

Padrão x Ativação 300ºC 0,84191 163546,98321 9,36193

Padrão x Ativação 600ºC 0,90785 78073,59005 6,46848

Padrão x Ativação 900ºC 0,99805 1711,36261 0,95767

(1)

(2)

SÍNTESE DE PADRÃO DE BIODIESEL 
METÍLICO DE SOJA

Para a produção de biodiesel padrão foi adicionado 
0,13g de carbonato de sódio anidro, seco a 300ºC. Foram 
adicionados 67 mL de metanol e 45 g de óleo de soja, o 
meio reacional foi aquecido sobe refluxo e sob agitação 
por 2 horas.  Para o biodiesel com o pó-de-mármore 4,51g 
de pó de mármore, equivalente a 10% em massa, seco a 
300ºC, 600ºC e 900ºC, e 67 ml de metanol. O processo 
foi o mesmo utilizado para síntese do padrão de biodiesel. 
Após o aquecimento o meio reacional foi filtrado para 
retirar o catalisador. Para separar a glicerina, foi removido 
o metanol por destilação a vácuo com a pressão de -550 
mm de mercúrio, com a temperatura igual a 80ºC. Feito 
isso, o biodiesel foi para o processo de separação, onde 
ficou em um funil de separação, a fase da glicerina (que 
é a parte mais densa), ficou na parte de baixo do funil e 
a superior é o biodiesel. Porém para ajudar na separação 
de tais, foi adicionada uma solução saturada de cloreto de 
sódio e hexano. A lavagem foi realizada três vezes para 
garantir a retirada da glicerina. Após a lavagem o biodiesel 
foi destilado a vácuo, nas mesmas condições anterior, para 
retirar o hexano.18

CARACTERIZAÇÃO POR FTIR E CLAE
A análise de HPLC foi efetuada pelo laboratório 

SIQUIM do Departamento de processos orgânicos se-
gundo método de Andrade.19 A análise de FTIR foi realizada 
em um equipamento Varian modelo 3100 FTIR Excalibur 
Series com resolução de 4 cm-1, 20 varreduras de 4000 a 
400 cm-1.
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Resultados e Discussão
Após a pré-secagem, o pó-de-mármore foi classificado 

granulometricamente. A menor porcentagem é a da amostra 
de 100 Mesh, com apenas 2,42% do total coletado, enquanto 
as amostras de 270 e 400 Mesh apresentam 28,73% e 
27,24% respectivamente. Para a produção de biodiesel, 
a fração utilizada foi a de 400 Mesh, por estar em maior 
quantidade.

Com a determinação do índice de basicidade, foi 
possível obter o valor de atividade em mg OH-/g de 
amostra. Os valores de Índice de basicidade mostraram 
crescimento em relação a maior temperatura de ativação. 
Foi encontrado 349,4 ± 4,6 mg OH-/g para 100ºC, 432,1 ± 
7,8 mg OH-/g para 300ºC, 465,2 ± 2,9 mg OH-/g para 600ºC 
e 574,3 ± 1,6 mg OH-/g para 900ºC. Os resultados mostram 
que a ativação térmica melhorou o Índice de Basicidade em 
maiores temperaturas, provavelmente a desidroxilização e 
descaboxilisação das espécies contidas na amostra.

A caracterização do biodiesel foi realizada por FTIR 
e CLAE. Na análise de FTIR, as bandas que caracterizam 
da transesterificação do óleo são observadas em torno de 
1196 e 1169 cm-1. As bandas estão presentes no espectro de 
FTIR, o que colabora para concluir que o biodiesel padrão 
foi obtido com sucesso (Figura 1).20

Segundo Andrade e colaboradores19 na análise de 
CLAE/UV é possível visualizar separadamente os produtos 
da transesterificação na seguinte ordem: monoglicerídeos 
(MAG),  de ésteres metílicos (EsMAG), diglicerídeos 
(DAG) e triglicerídeos (TAG) respectivamente. O gráfico 
de CLAE do padrão de biodiesel sintetizado é mostrado na 
Figura 2. É possível visualizar a presença de uma pequena 
fração e MAG e os EsMAG do biodiesel metílico de óleo 
de soja. 

É possível correlacionar o erro e o R² como forma de 
igualdade matemáticas entre os espectros. Desta forma o 
catalisador que obteve melhor resultado foi o seco a 900°C. 
Os valores são mostrados na Tabela 1.

Como mostrado na Figura 1, a diferença de biodiesel e 
óleo de soja não é muito clara por comparação de espectros 
de FTIR.Para facilitar a interpretação dos espectros foram 

traçadas retas com os dados de transmitância do biodiesel 
padrão e dos produzidos com pó de mármore. As curvas 
podem ser observadas na Figura 3.

Conclusão 
Os resultados de FTIR e CLAE mostraram que foi obtido 

um biodiesel, considerado como padrão com sucesso. Com 
base nos resultados de CLAE e FTIR é possível verificar 
que a melhor temperatura para secagem do pó de mármore 
para sua utilização como catalisador é a de 900°C.
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Síntese de Nanopartículas de TiO2 com 
Capacidade para Adsorção de Íons Cobre(II)

Viviane M. Pereira, Wilson G. Alves, Vanessa N. Alves, 
Cristiano M. Barrado & Alberthmeiry T. de Figueiredo

O uso de óxidos metálicos nanoestruturados como adsorventes vem sendo 
muito abordado na literatura. O TiO2 é um óxido que pode ser facilmente 
obtido com tamanho de partícula na escala nano, além de apresentar 
propriedades que o qualificam para ser utilizado como adsorvente. Neste 
trabalho, o óxido TiO2 foi produzido pelo Método do Peróxido Oxidante 
(OPM) e sua capacidade de adsorção de íons cobre(II) foi estudada. Foram 
produzidos materiais com distintas composições de fases cristalinas e que 
produziram adsorção com valores superiores a 90% para íons cobre(II) em 
solução aquosa.

Palavras-chave: TiO2; anatase; rutilo; adsorção.

The use of nanostructured metal oxides as adsorbents has been widely 
discussed in the literature. TiO2 is an oxide easily synthesized with particle 
sizes on the nanoscale. In addition, TiO2 has properties that enable it to be 
a good adsorbent. In this work, TiO2 oxide was produced by the Oxidizing 
Peroxide Method (OPM) and its ability to adsorb copper(II) ions was 
studied. Materials with different crystalline phase compositions were 
obtained and they were able to adsorb more than 90% of copper(II) ions in 
aqueous solution.

Keywords: TiO2; anatase; rutile; adsorption.
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Introdução
O dióxido de titânio, TiO2, é um composto de coloração 

esbranquiçada, estável, extremamente insolúvel e não 
volátil. Por essas propriedades, é amplamente empregado 
como pigmento branco em alimentos e cosméticos, todos 
os tipos de tintas para a construção civil e automotiva, tintas 
de impressão, plásticos, papel, fibras sintéticas, borracha, 
lápis para colorir e giz de cera, cerâmicas e componentes 
eletrônicos.

Quimicamente, o TiO2 é a ocorrência natural do 
titânio. É polimórfico e pode encontrar-se em três formas 
cristalográficas principais, sendo elas: anatase (tetragonal), 
brookita (ortorrômbica) e rutilo (tetragonal). As estruturas 
anatase e brookita transformam-se para a fase rutilo com o 
aumento da temperatura e/ou pressão.1,2

O crescimento das atividades de pesquisa em 
nanociência e nanotecnologia nas últimas décadas é 
expressivo. O TiO2 possui propriedades tecnológicas 
melhoradas, tais como o uso como fotocalisador, quando é 
obtido na forma de nanopartícula. Muitos métodos têm sido 
descritos para a preparação de TiO2 nanométrico, incluindo 
os consagrados métodos sol-gel, Pechini e solvotérmicos.1,3 
De uma maneira geral, o método de síntese está fortemente 
ligado ao tratamento térmico. O TiO2 obtido após a etapa 
de síntese em alguns métodos necessita de tratamento 
térmico para produzir a combinação de fases cristalinas 
necessárias para aplicações específicas, tal como o uso 
como fotocatalisador. O tratamento térmico é uma etapa 
comum na síntese de partículas, e pode produzir alterações 
significativas na morfologia, cristalinidade, porosidade e 
formação de aglomerados. Especificamente, no seu uso 
como fotocatalisador, esse tratamento causa um declínio 
na área superficial pelo crescimento dos grãos, além da 
perda de grupos hidroxilas adsorvidos na superfície das 
partículas. Soma-se a isso a possibilidade de transformação 
de fase. Deste modo, é desejável que o método de síntese 
seja capaz de obter a estrutura cristalina desejada, 
preferencialmente com tamanho nanométrico e sem a 
necessidade de tratamento térmico ou com tratamento 
térmico a temperaturas moderadas.

O TiO2 pode ser obtido em condições brandas de síntese 
utilizando o Método do Peróxido Oxidante (OPM). Esse 
método tem sido utilizado com sucesso para a síntese de 
diferentes materiais. No processo de síntese do TiO2 pelo 
método OPM há a formação de um complexo de Ti(IV)/
H2O2 e sua posterior degradação sob condições controladas. 
A literatura apresenta diversos estudos sobre a formação do 
Ti(IV)/peroxo, porém ainda não está totalmente esclarecido 
o mecanismo de formação do TiO2 por meio dessa síntese.4-6

O TiO2 com dimensões de tamanho na escala nano é 
um potencial adsorvente. Para tanto, é necessário que esse 
material seja obtido com controle de estrutura cristalina e 
tamanho de partícula. O uso de adsorventes para remoção 
de íons metálicos de corpos hídricos é uma das maneiras 
mais eficazes de remover poluentes quando a concentração 
dos contaminantes é baixa. Esse método possibilita o uso de 
pequenas quantidades de um material sólido para remover 
grandes quantidades do poluente.7-10

O cobre é considerado um dos metais mais tóxicos e 
representa uma ameaça potencial para a saúde humana e 
ambiente, mesmo em baixas concentrações.11,12 A presença 
de metais afeta negativamente seres humanos, animais 
e vegetação por causa de suas características únicas de 
não serem biodegradáveis, resultando em acúmulo em 
organismos vivos. Devido aos efeitos tóxicos da presença 
de íons cobre, rejeitos industriais contendo esse íon 
necessitam de tratamento prévio para sua eliminação.

Neste trabalho, o TiO2 foi obtido pelo método OPM e 
processado hidrotermicamente em reatores convencionais 
e de microondas. A presença dos diferentes polimorfos do 
TiO2 foi confirmada. O potencial uso do TiO2 para remoção 
de íons cobre(II) de uma solução aquosa padrão também 
foi estudada.

Metodologia
O TiO2 foi sintetizado pelo método de OPM.4,13 Em 

um procedimento típico, 14,2 g de isopropóxido de 
titânio(IV) foram adicionados lentamente a 15 mL de álcool 
isopropílico. Após a completa dissolução, adicionou-se 
48,6 g de H2O2 e 50 mL de água. O sistema foi mantido sob 
agitação constante por 24 h a 25 oC. O precipitado formado 
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foi filtrado, lavado com água destilada e seco em estufa a 80 
oC por 2 h. Essa amostra foi denominada de TiO2/SP. Uma 
parte dessa amostra foi tratada termicamente a 800 oC em 
forno mufla por 2 h. Essa amostra foi denominada de TiO2/
Mufla. A Tabela 1 apresenta os códigos para as distintas 
amostras deste trabalho.

Para processamento do TiO2 pelo método hidrotérmico 
(HT), a massa de 0,5 g de TiO2/SP foi adicionada, sob 
agitação magnética, em um volume de 140 mL de água 
destilada e o pH da solução foi ajustado para 8 utilizando 
uma solução de KOH 1,0 mol L-1. O volume final do 
meio reacional corresponde a 2/3 do volume do jarro de 
aço utilizado como reator. O reator foi completamente 
vedado e aquecido a uma temperatura de 200 oC por  
2 h. O precipitado pós-tratamento foi filtrado, lavado com 
água destilada até a neutralidade e seco em estufa a 80 oC 
por 2 h. Essa amostra foi denominada de TiO2/HT.

Para processamento do TiO2/SP pelo método 
hidrotérmico via micro-ondas (HTMW), seguiu-se a 
mesma metodologia do TiO2/HT até o ajuste do pH para 8, 
mudando o tipo de reator utilizado, sendo em um copo de 
teflon irradiado a 60 Hz com uma potência máxima de 1.500 
W. O reator foi mantido a 140 oC por 10 minutos, sendo 
essa a temperatura limite do equipamento. O precipitado 
foi filtrado, lavado com água destilada e seco em estufa a 80 
oC por 2 h. Essa amostra foi denominada de TiO2/HTMW.

Tabela 1. Código das diferentes amostras de TiO2 produzidas

Amostra Síntese Processamento

TiO2/SP 24 h / 25 oC Não processada

TiO2/HT 24 h / 25 oC 200 oC / 2 h HT

TiO2/HTMW 24 h / 25 oC 140 oC / 10 min 
HTMW

TiO2/Mufla 24 h / 25 oC 800 oC / 2 h forno 
mufla

As amostras preparadas foram caracterizadas por 
difração de Raios X (DRX). Utilizou-se um difratômetro 
Shimadzu XRD-6100, com radiação Cu Kα (1,54 Å), 

variando 2q de 20 a 80°, com passos de 0,02°e velocidade 
de varredura 1° min-1. Os difratogramas obtidos foram 
analisados comparando com os padrões JCPDS (Joint 
Committee on Powder Diffraction Standards) pelo 
método computacional.

Para averiguar o potencial de adsorção das 
amostras sintetizadas, alíquotas de 5 mL de soluções 
contendo Cu(II) 1 mg L-1 em diferentes valores de 
pH (6 e 7) foram adicionados a tubos cônicos de 
polipropileno com tampa, separadamente, e em número 
suficiente para as amostras sintetizadas. Em seguida, 
aproximadamente 3,0 mg das amostras de TiO2 foram 
adicionadas às soluções contendo os íons cobre(II) e 
mantidas sob agitação com auxílio de um agitador 
tipo vórtex por 5 minutos. Posteriormente, as soluções 
foram centrifugadas e analisadas por espectroscopia de 
absorção atômica por chama (FAAS), modelo AAnalyst 
400 - (Perkin Elmer), com a chama a partir da mistura 
de gás acetileno e ar comprimido.A Figura 1 apresenta 
um fluxograma com as etapas descritas na metodologia 
experimental.

Resultados e Discussão
O padrão de difração obtido para o TiO2 sintetizado 

pelo método OPM e processado nas distintas condições 
pode ser observado na Figura 2. O método de síntese 
utilizado produziu TiO2 cristalino a temperatura 
ambiente. Todos os materiais sintetizados apresentam 
somente picos de difração referentes às estruturas 
cristalinas do TiO2, diferindo apenas quanto ao 
polimorfo presente. Os materiais TiO2/SP, TiO2/HT 
e TiO2/HTMW não apresentam alta cristalinidade, 
produzindo difratogramas de raios X com picos largos 
e com baixas intensidades. Por outro lado, o TiO2/
Mufla apresenta alta cristalinidade. Esse material é 
obtido com gasto energético maior em relação ao TiO2/
HT e TiO2/HTMW, pois seu tratamento térmico ocorre 
em temperatura bem superior, a 800 oC. O padrão de 
difração desse material apresenta picos finos e intensos, 
confirmando a alta cristalinidade do material.
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Figura 2: DRX das amostras de TiO2: (a) após a etapa de 
síntese, (b) processada hidrotermicamente a200 oC/2 h, (c) 
processada hidrotermicamente via microondas a 140 oC/10 
min e (d) calcinada em mufla a 800 oC/2 h. 

Figura 1. Fluxograma da metodologia experimental

Figura 2. DRX das amostras de TiO2: (a) após a etapa de síntese, 
(b) processada hidrotermicamente a200 oC/2 h, (c) processada 
hidrotermicamente via microondas a 140 oC/10 min e (d) calcinada 
em mufla a 800 oC/2 h. Anatase, (B) Brookita e (R) Rutilo

Em termos dos polimorfos presentes, o TiO2/SP, o TiO2/
HT e o TiO2/HTMW apresentam como fase predominante a 
anatase, cujo pico de difração com intensidade 100% pode 
ser observado com 2q em 25,35o correspondendo à difração 
produzida pelo plano cristalográfico (101). Adicionalmente, 
nesses materiais também pode ser observado o polimorfo 
brookita, com pico de intensidade 100% em 2q igual a 
31,80° correspondente à difração produzida pelo plano 
cristalográfico (121). No material TiO2/Mufla estão 
presentes a fase cristalina anatase e a fase cristalina rutilo. A 
presença do polimorfo rutilo pode ser confirmado pelo pico 
de difração em 27,45o referente ao plano cristalino (110), 
que é o de intensidade 100% dessa fase cristalina.14-16

Os tamanhos dos cristalitos (Tc) estimados pela aplicação 
da equação de Scherrer para os materiais TiO2/SP, TiO2/
HT, TiO2/HTMW e TiO2/Mufla demonstraram tamanho em 
dimensões nanométricas, apresentando Tc entre 4,9 e 71,6 
nm. Os valores foram calculados para a fase anatase e estão 
apresentados na Tabela 2. 
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Os materiais TiO2/SP, TiO2/HT e TiO2/HTMW que 
tiveram tamanhos de partículas inferiores a 10 nm, conforme 
determinados pelos método de Scherrer, apresentaram 
valores adsorção dos íons cobre(II) superiores a 90%. 
Especificamente, o desempenho do TiO2/SP mostra-se 
promissor. A obtenção desse material é um processo de 
síntese que utiliza majoritariamente água como solvente, 
sem tratamento térmico, sem condições especiais de pressão 
ou atmosfera e com precursores de fácil armazenamento.

Ademais, a metodologia experimental utilizada para 
verificar o potencial de adsorção promoveu um rápido 
contato entre o analito e o adsorvente, 5 minutos, e mesmo 
assim valores superiores a 90% de remoção dos íons cobre 
(II) foram obtidos. Esses resultados apontam que esse 
material pode ser utilizado com sucesso no desenvolvimento 
de metodologias analíticas visando a extração e pré-
concentração de íons cobre, aplicados à detecção deste íon 
em amostras onde o mesmo se apresenta em concentrações 
traço. Evidentemente, maiores estudos são necessários para 
potencializar esse uso.

Conclusões
O método de síntese OPM foi utilizado para sintetizar 

amostras de TiO2 com sucesso. Há a formação de 
fases cristalinas do TiO2 antes mesmo de uma etapa de 
processamento. Os três principais polimorfos do TiO2 

Tabela 2. Tamanho de Cristalitos para as diferentes amostras de TiO2

Amostra Tc (nm)

TiO2/SP 4,9

TiO2/HT 8,2

TiO2/HTMW 5,8

TiO2/Mufla 71,6

Uma vez que os materiais TiO2/SP, TiO2/HT e TiO2/
HTMW apresentam as mesmas fases cristalinas, a baixa 
cristalinidade é evidenciada por XRD pela diminuição da 
intensidade e aumento da largura a meia-altura (FWHM) 
dos picos de difração, este último utilizado no cálculo do 
Tc pelo método de Scherrer. Tomando como exemplo o 
pico 100% da fase anatase fica evidente que, nas condições 
experimentais utilizadas neste trabalho, o processamento 
produzido pelas condições reacionais do sistema HT provoca 
uma maior cristalinidade do que o processamento produzido 
pelas condições reacionais produzida no sistema HTMW.17

O processamento produzido pelos sistemas HT e HTMW 
produz um aumento no tamanho de cristalito que pode ser 
atribuído ao crescimento do cristalito pelo processo de 
dissolução e recristalização característico de processos 
hidrotérmicos. Por outro lado, o TiO2/Mufla tem o Tc muito 
maior do que os demais materiais, o que pode ser atribuído ao 
crescimento do cristalito por coalescência, característico de 
tratamentos térmicos com temperaturas relativamente altas.

O potencial de adsorção de íons cobre(II) foi avaliado 
para as amostras de TiO2 produzidas. A distribuição das 
espécies metálicas em ambientes aquáticos é fortemente 
relacionada com o pH do meio. Neste trabalho o pH 6 e o 
pH 7 foram utilizados para as análises com o intuito de coibir 
a precipitação do Cu(OH)2 que é insolúvel em meio aquoso 
e poderia produzir resultados falsos de remoção dos íons 
cobre(II) da solução padrão. Ademais, a superfície de óxidos 
metálicos é geralmente coberta com grupos hidroxilas que 
variam de forma em diferentes valores de pH, influenciando 
a adsorção dos íons metálicos com o pH da solução. A figura 
3 apresenta o desempenho dos materiais nas condições 
utilizadas.

Figura 3. Remoção de íons cobre(II) pelas amostras de TiO2
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15.  Bourikas, K; Kordulis, C; Lycourghiotis, A.; Chem. Rev. 2014, 114, 
9754.

16.  Robinson, M; Marks, N.A.; Lumpkin, G.R.; Mater. Chem. Phys. 
2014, 147, 311.

17.  Sun, S.; Song, P.; Cui, J.; Liang, S.; Catal. Sci. Technol. 2019, 9, 
4198.

18.  Danesh, N.; Ghorbani, M.; Marjani, A.; Sci. Rep. 2021, 11, 1676.

foram identificados neste trabalho em diferentes amostras. 
A fase cristalina rutilo só foi obtida quando o material foi 
submetido a tratamento térmico a alta temperatura. Nos 
demais tratamentos térmicos apenas as fases anatase e 
brookita foram identificadas.

Os materiais foram eficientes para remoção de íons 
cobre(II) de uma solução aquosa padrão. Todos os materiais 
apresentaram valores de remoção superiores a 90% em um 
tempo de 5 minutos. Diante dos resultados obtidos, o TiO2 
sintetizado pelo método OPM mostra-se como um material 
promissor para ser utilizado como adsorvente.
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Estudo da Variação do Tempo de Síntese e 
Potencial Fotocatalítico de Nanoparticulas de ZnO 

Obtido pelo Método Hidrotermal-Micro-Ondas

Tania R. Giraldi, Khasmira K. A. T. A. Silva & José S. B. 
Junior

Nanopartículas de ZnO foram  obtidas por síntese via micro-ondas, 
com tempo de 10 a 30 minutos. As nanopartículas apresentaram fase 
wurtzita, com resíduos de síntese na superfície. Por resultados de tamanho 
de cristalito, supõe-se que a nucleação foi completa   em 10 minutos de 
síntese, e o crescimento foi mais acentuado em  30 minutos, tempo este 
que apresentou menor quantidade de resíduos. Ensaios fotocatalíticos com 
o corante Rodamina-B indicaram que os melhores resultados foram obtidos 
com nanopartículas sintetizadas de 10 a 25 minutos. Acredita-se que as 
espécies adsorvidas  na superfície das nanopartículas foi um facilitador na 
geração de radicais livres.

Palavras-chave: micro-ondas; ZnO; fotocatálise; nanopartículas.

ZnO nanoparticles were synthesized by microwave synthesis, with a time 
of 10 to 30 minutes. The nanoparticles presented a wurtzite phase, with 
residues of synthesis on the surface. By crystallite size results, it is assumed 
that the nucleation was complete in 10 minutes of synthesis, and the growth 
was more accentuated in 30 minutes, time that presented smaller amount 
of residues. Photocatalytic essays with the dye Rhodamine-B indicate that 
the best results were obtained with nanoparticles synthesized from 10 to 
25 minutes. It is believed that the species adsorbed on the nanoparticle’s 
surface was a facilitator in the generation of free radicals.

Keywords: microwave; ZnO; photocatalysis; nanoparticles.
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Introdução
O descarte de resíduos industriais em meio aquoso tem 

causado sérios danos ambientais, uma vez que a maioria 
das substâncias descartadas são poluentes orgânicos que 
causam desequilíbrios à todas as formas de vida aquática e 
doenças aos seres humanos1,2. A oxidação por fotocatálise 
utilizando óxidos semicondutores tem sido amplamente 
empregada para degradação dessas substâncias por ser 
uma técnica simples e rápida quando comparada a outros 
métodos como degradação microbiana e hidrólise. A 
fotocatálise consiste em uma técnica que utiliza radiação 
para ativar processos de oxidação e redução, e podem ser 
aplicados na degradação de compostos orgânicos tóxicos 
em meio aquoso.3,4 

O óxido de zinco (ZnO) é um é um semicondutor 
do tipo n e, por apresentar bandgap em torno de 3,3eV, 
apresenta boas propriedades fotocatalíticas, pois favorece 
as transições eletrônicas entre as bandas de valência e 
de condução.4-6 Na superfície do ZnO ocorre absorção 
de fótons com energia igual ou maior que seu bandgap, 
resultando em fotoexcitação de pares elétron-buraco e 
transporte de cargas, promovendo assim o fenômeno de 
fotocatálise.7 Em alguns trabalhos o ZnO apresentou maior 
eficiência fotocatalítica superior ao TiO2 que é um dos mais 
utilizados.6-8 Área superficial, cristalinidade e presença 
ou não de defeitos e impurezas nos semicondutores, 
influenciam a atividade fotocatalítica destes materiais.9

A escolha do método de síntese e o precursor utilizado 
são importantes fatores para definição das propriedades de 
um material, além de ser determinante para sua produção 
em larga escala.6-8 A demanda por processos de síntese de 
menor impacto ao meio ambiente colocaram em evidência 
o método de síntese hidrotermal assistida por microondas. 
Este método é considerado promissor por proporcionar 
altas taxas de reação em menor tempo, em função dos 
processos cinéticos gerados pela irradiação das micro-
ondas10 e em temperaturas mais baixas que os métodos 
convencionais que utilizam aquecimento, gerando 
maior rendimento e economia de recursos. Esse método 

também é versátil quando se deseja obter distribuição, 
tamanho e morfologia de partículas controlados.11 
HUANG e colaboradores (2008) sintetizaram filmes de 
ZnO por microondas e verificaram que as micro-ondas 
promoveram uma nucleação induzida e conferiram ao 
ZnO uma morfologia 3D de complexidade única.10

ORTEGA e colaboradores (2021) exploraram o 
potencial multifuncional de ZnO nanoestruturado obtido 
pelo método hidrotermal assitido por microondas, usando 
uma rota simples com tetrabutilamônio como reagente 
precursor. Neste trabalho, foram obtidas nanopartículas 
com estrutura cristalina hexagonal e morfologia na forma 
de bastões. As nanoestruturas apresentaram atividade 
fotocatalítica superior em relação à amostra comercial, 
promovendo a degração da 50% do corante Rodamia 6-G 
em 17 minutos, enquanto a amostra comercial promoveu 
esta porcentagem de degradação em 43 minutos. Os 
nanobastões também foram utilizados para aplicação em 
sensor de CO, e apresentaram tempo de resposta de 10s na 
detecção de 20 ppm de CO.12 CORTAZA e colaboradores 
(2021) avaliaram a dependência do pH na morfologia 
de nanopartículas de ZnO obtidas pelo método químico 
assistido por microondas. Os autores evidenciaram que 
nanoestruturas sintetizadas em pH elevado apresentaram  
elevada área superficial e atividade fotocatalítica para 
degradação do azul de metileno e Rodamina B superior 
a amostras sintetizadas em pH ácido. Estes resultados 
demonstram que a atividade fotocatalítica de ZnO 
nanoestruturado depende não somente do tamanho de 
partículas e da área superficial específica, mas também 
da concentração de sítios catalíticos em sua superfície13. 
DAS e colaboradores (2021) sintetizaram nanoflores de 
ZnO pelo método hidrotermal-microondas. Diferentes 
morfologias (ouriço, calêndula e rosas) foram obtidas por 
controle da direção de crescimento durante o processo 
de síntese. O desempenho fotocatalítico das nanoflores 
com formato de ouriço foi superior às demais estruturas. 
Isto porque esta estrutura apresentou parâmetros físico-
químicos diferenciados em relação às demais estruturas 
estudadas, como área superficial específica, diminuição 
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da recombinação eletrônica de portadores de carga e 
crescimento uniforme. Os resultados da fotocatálise 
comprovaram que a estrutura das nanoflores de ZnO 
influenciam na atividade fotocatalitica deste material.14

No presente estudo, nanopartículas de ZnO foram 
sintetizadas pelo método hidrotermal-microondas. O 
efeito do tempo de síntese foi avaliado nas características 
de superfície e atividade fotocatalítica das nanopartículas 
obtidas.

Metodologia
Os reagentes utilizados para a síntese do óxido de zinco 

foram o etileno glicol  (HOCH2CH2OH, Synth), acetato 
de zinco dihidratado (Zn(CH3COO)2.2H2O Synth) e água 
deionizada. A reação foi realizada em equipamento micro-
ondas com sistema digestor (MARS 6™, CEM). Os reagents 
foram adicionados em  recipientes de Teflon®, que foram 
posicionados em um rotor. Os tempos de síntese foram: 
10, 15, 20, 25 e 30 minutos. De acordo com os tempos de 
síntese, as amostras foram denominadas ZnO-10, ZnO-15, 
ZnO-20, ZnO-25 e ZnO-30, respectivamente. A potência e 
taxa de aquecimento foram fixadas em 600 Watts e 180oC.

Para a verificação da cristalinidade e das fases existentes 
nas nanoartículas de ZnO, foi utilizada a técnica de difração 
de raios X (DRX), na qual efetuou-se uma varredura θ-2θ, 
com intervalo 2θ de 05 a 85º. O equipamento utilizado 
foi o difratômetro Shimadzu, modelo XRD-6000, de 
30kV e 30mA, contendo monocromador de grafite.  A 
Espectroscopia de infravermelho com transformada de 
Fourier (FT-IR) foi utilizada para detectar resíduos de 
síntese adsorvidos na superfície das  nanopartículas. Esta 
análise foi realizada em equipamento Cary 630 FT-IR 
Spectrometer  (Agilent), no modo reflectância total atenuada 
(ATR) com medições de 4000 a 650 cm-1, e resolução de 4 
cm-1. Análise termogravimétrica (TGA) foi utilizada para 
quantificar a porcentagem  de perda de massa nas amostras 
obtidas, oriundas de resíduos de resíduos de síntese. Esta 
análise foi realizada utilizando-se aproximadamente 10 
mg de amostra em pó em um cadinho de alumina. As 
análises foram realizadas em equipamento TGA Q500 (TA 

Instruments). Variou-se a temperatura de 23 a 800 °C com 
taxa de aquecimento de 10 °C/min, em atmosfera de ar 
sintético a 60 mL/min e fluxo de nitrogênio para purga da 
balança a 40 mL/min.

Para a realização dos ensaios fotocatalíticos, foram 
separados 5 béqueres de 50 mL e em cada um foi colocado 
25mL do corante Rodamina-B, na concentração de 5mg/L, 
e 5mg do catalisador ZnO sintetizado, sendo em cada 
béquer, uma amostra com tempo de preparo diferente, 
totalizando 5 amostras, denominadas ZnO-10, ZnO- 15, 
ZnO-20, ZnO-25 e ZnO-30. Em outro béquer foi adicionado 
somente a solução aquosa de Rodamina-B para efeitos de 
comparação da atividade fotocatalítica. As misturas foram 
então submetidas aos testes que ocorreram no interior 
de um reator de bancada, composto por uma caixa com 
lâmpadas UVC acopladas à tampa, além de um sistema 
de resfriamento constituído por serpentinas de cobre na 
qual água de resfriamento foi circulada com auxílio de um 
banho termostatizado. O sistema foi mantido à temperatura 
ambiente, sob constante agitação durante 1 hora para avaliar 
efeitos de adsorção e posteriormente iluminado por quatro 
lâmpadas UVC (Philips TUV, 15W, emissão máxima de 
254 nm). A degradação do corante foi monitorada por 
medidas de absorbância, realizadas em um espectrômetro 
UV-vis (Shimadzu UV-1601PC), em diferentes tempos de 
exposição à luz, sendo eles 15, 30, 45, 60, 90 e 120 minutos, 
respectivamente.

Resultados 
CARACTERIZAÇÕES

Os difratogramas de raios X das amostras sintetizadas são 
apresentados na Figura 1. Os difratogramas apresentaram-
se similares, sendo possível a identificação da fase wurtzita 
hexagonal para todas as amostras, pois suas difrações estão 
de acordo com a ficha cristalográfica JCPDS 36-1451. Não 
foi observada a presença de fases cristalinas secundárias. 
Nota-se também que com o aumento do tempo de síntese, 
ocorreu um estreitamento dos picos. Indicando aumento da 
cristalinidade.
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Figura 1.  Difratograma de raios X das nanopartículas de ZnO.

a quantidade de resíduos orgânicos na superfície.
As bandas localizadas em 1550 e 1440 cm-1 são relativas 

ao estiramento assimétrico e simétrico do ânion carboxilato, 
confirmando a presença de grupos acetato, entretanto, como já 
citado, o aumento no tempo de síntese faz com que essas bandas 
deixem de ter perfil acentuado, assim como a banda característica 
do grupo O-H, observada entre 3100 e 3600 cm-1.16 Além destas 
já citadas, é possível observar outras bandas entre 800 e 1200 cm-1 

que  são características também de ligações de caráter orgânico.
De acordo com a literatura, este conjunto de bandas caracteriza 

o composto acetato de zinco. Isto indica que em 10 minutos de 
reação, parte do reagente  precursor permanece sem reagir e, após 
30 minutos, sua maioria foi consumido.

A fim de quantificar essa quantidade resíduos de síntese 
presente nas amostras, foi realizada análise térmica das mesmas, 
conforme apresentado na Figura 3. Pode-se notar a partir desta 
análise que ocorre um decaimento acentuado de massa quando 
se atinge a temperatura de 100°C sugerindo, assim como nos 
resultados do FT-IR que apresentaram bandas características, a 
presença de água, principalmente nas amostras ZnO-10, ZnO-15 
e ZnO-20, que foram obtidas em menor tempo de síntese. Para as 
mesmas amostras, observa-se outra queda considerável próximo 
da faixa dos 400°C, em que possivelmente o acetato remanescente 
foi eliminada por completo.

A partir dos difratogramas obtidos, calculou-se o tamanho de 
cristalito de acordo com a equação desenvolvida por Scherrer.15  
Os valores calculados estão apresentados na Tabela 1:

Tabela 1. Tamanho de Cristalito calculados das nanopartículas  
de ZnO

AMOSTRA
TAMANHO DE CRISTALITO 

(𝒏𝒎)

ZNO-10 18

ZNO-15 19

ZNO-20 20

ZNO-25 20

ZNO-30 29

Observa-se que com o aumento do tempo de irradiação 
em até 20 minutos, ocorreu aumento discreto do tamanho de 
cristalito. No entanto, a partir de 25 até 30 minutos, o aumento 
dos cristalitos foi mais significativo.

A presença de substâncias adsorvidas na superfície das 
partículas sintetizadas também foi estudada, por FT-IR, e o 
resultado é apresentado na Figura 2. A presença de algumas 
bandas indica a existência de grupos orgânicos retidos na 
superfície. Estas bandas tem sua intensidade consideravelmente 
diminuídas conforme o tempo de síntese é aumentado, o que 
sugere que quanto maior o tempo de síntese das partículas, menor

Figura 2. Espectro infravermelho das partículas em diferentes 
temperaturas de aquecimento: (a) água O-H (b) COO- (c) CH3 (d) C-C 
(e) COO-.
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Figura 3. Termograma das amostras preparadas, realizado em ar 
atmosférico com taxa de aquecimento de 10oC/min

A Tabela 2 apresenta a porcentagem de perda de massa 
das amostras em estudo.

Tabela 2.  Perda de massa em função da temperatura para cada amostra

AMOSTRA PERDA DE MASSA (%)

de 30 a  
140oC

de 140 a 
500oC Total

ZNO-10 2 3,4 5,4

ZNO-15 2,4 2,9 5,3

ZNO-20 1,4 1,3 2,7

ZNO-25 0,5 0,8 1,3

ZNO-30 0,2 0,1 0,3

Observa-se que as amostras ZnO-10 e ZnO-20 
apresentam perda de massa total semelhante. De acordo com 
os resultados de FT-IR, estas amostras são as que apresentam 
bandas mais significativas de água e de grupos orgânicos 
na superfície das nanopartículas. As amostras consecutivas 
apresentam menor perda de massa, sendo que a amostra ZnO-
30 apresenta perda de massa de somente 0,3%. Corroborando 
estes dados com os tamanhos de cristalitos apresentados na 
Tabela 1, observa-se que a amostra ZnO-30, que apresenta 
maior tamanho de cristalitos em relação a amostra ZnO-

25. ZnO-30 praticamente não apresenta resíduos de síntese 
em sua superfície. Isto indica que a ausência destes grupos 
superficiais permite que as nanopartículas tenham maior 
contato entre si, promovendo assim seu crescimento. As 
demais nanopartículas apresentaram crescimento discreto 
possivelmente pelo impedimento estérico promovido pelos 
grupamentos orgânicos presentes eu sua superfície.. A Figura 
4 apresenta a tendência discutida.

Figura 4. Correlação entre tempo de reação, tamanho de cristalito e 
quantidade de  resíduos de síntese

Uma vez que as nanopartículas apresentaram discreto 
tamanho de cristalito em até 25 minutos de reação, acredita-
se que o processo de nucleação tenha ocorrido totalmente, 
mesmo em tempo de 10 minutos; e que o crescimento tenha 
se intensificado após a eliminação da matéria orgânica.

Ensaios Fotocatalíticos
A degradação da Rodamina-B nos ensaios fotocatalíticos 

foi mensurada através de medidas de absorbância em 
554nm, as curvas de decaimento da concentração estão 
representadas na Figura 5.

Observa-se que as amostras de ZnO-10 a ZnO-25 
apresentaram em torno de 90% de degradação do corante 
em 120 minutos. Estes valores são superiores a valores 
encontrados na literatura. GIRALDI e colaboradores 
(2012) sintetizaram ZnO por dois distintos métodos 
químicos: método por precipitação e método via citratos. 
Os autores estudaram o processo fotocatalítico em até 
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90 minutos de reação, e obtiveram 85% de degradação 
utilizando nanopartículas obtidas pelo método de 
precipitação, e um máximo de 67% de degradação 
utilizando nanopartículas obtidas pelo método dos 
citratos. Ao analisar os resultados do presente trabalho, 
observa-se degradação de 90% do corante em um 
tempo de 90 minutos.17 Isto é, os resultados do presente 
trabalho  são mais satisfatórios do que os apresentados 
por GIRALDI e colaboradores (2012). Por outro lado,  
a literatura reporta que nanopartículas sintetizadas por 
método químico que apresentam espécies adsorvidas 
em sua superfície apresentam piora na atividade 
fotocatalítica do que nanopartículas com a superfície 
livre de espécies adsorvidas.18 Isto é explicado devido ao 
fato de que para sínteses em temperatura de até 200°C 
os grupos carboxilatos provenientes do próprio método 
permanecem fixados à superfície das nanopartículas, o 
que interfere diretamente no crescimento da mesma e 
consequentemente na sua atividade fotocatalítica, que 
até 300°C ainda é prejudicada por tais grupos, que ainda 
inibem o crescimento e também reduzem a quantidade de 
sítios ativos. Já para temperaturas mais altas de síntese 
esses grupos se desprendem totalmente permitindo que 

as partículas cresçam e a partir daí a cristalinidade se 
torna o fator crítico que explica a atividade fotocatalítica 
das amostras.18

No presente estudo, observou-se que as nanopartículas 
que apresentaram espécies adsorvidas em sua superfície 
(sintetizadas de 10 a 25 minutos)  apresentaram capacidade 
fotocatalítica semelhante. No entanto, a amostra sintetizada 
a 30 minutos apresentou piora na atividade fotocatalítica. Ao 
analisar os resultados de caracterizações, é possível supor 
que a melhor atividade fotocatalítica das nanopartículas 
ZnO-10 a ZnO-25, em relação a ZnO-30, seja decorrente 
da presença de água adsorvida na superfície. De acordo 
com o FT- IR (Figura 2) as bandas características da água 
são bastante acentuadas nas amostras ZnO-10 e ZnO-15. 
De fato, os resultados de análise térmica indicam que estas 
amostras apresentam maior quantidade de água, visto maior 
perda de massa até 1400C. De acordo com o mecanismo 
de geração de radicais em um semicondutor19, uma das 
moléculas responsáveis pela geração de radicais OH• é a 
água. Tendo em vista  que nas nanopartículas em estudo, a 
água se apresenta adsorvida na superfície do semicondutor, 
o processo de geração de radicais OH• é facilitado, o que 
torna o material com melhor atividade fotocatalítica.

Conclusão
Nanopartículas de ZnO foram obtidos com sucesso 

pelo método hidrotermal- microondas. As nanopartículas 
apresentaram estrutura cristalina ZnO – wurtizta, com 
tamanho de cristalito entre 18 e 29 nm. Os materiais obtidos 
até 25 minutos apresentaram resíduos de síntese em sua 
superfície, sendo que estes resíduos foram compostos por 
água e acetato. Em 30 minutos de síntese, a presença desses 
resíduos não foi significativa, e a ausência dos mesmos 
permitiu aumentos dos cristalitos em relação as amostras 
obtidas em tempos inferiores. Na degradação do corante 
Rodamina B, foram obtidos os melhores resultados quando 
utilizadas nanopartículas sintetizadas de 10 a 25 minutos, 
promovendo até 90% de degradação. Acredita-se assim, 
que a água adsorvida na superfície das nanopartículas 
foi um facilitador na geração de radicais livres que são 
responsáveis pelo mecanismo de degradação.

Figura 5. Curvas de C/Co versus tempo obtidas no ensaio fotocata-
lítico
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Avaliação do Composto Gerado no Aterro 
Sanitário do Município de Goiânia-GO e Sua 

Aplicabilidade

Amanda R. S. Silva, Sandro M. Pimenta & Tiago G. 
Ribeiro

Foi avaliada as características do composto gerado no aterro sanitário 
do município de Goiânia - GO e sua aplicabilidade. Realizaram-se coletas 
de amostras do composto, para determinações dos seguintes parâmetros: 
nitrogênio, fósforo e potássio (macronutrientes). Com os resultados, se 
estabeleceu a aplicabilidade do composto nas mudas do viveiro localizado 
no aterro, que são encaminhadas para os canteiros e praças do município 
de Goiânia. Apesar dos problemas operacionais, como falta de maquinário, 
recursos e mão de obra, terem refletido nas características dos parâmetros 
avaliados, o composto gerado apresentou caráter satisfatório e eficácia em 
sua aplicabilidade.

Palavras-chave: compostagem; resíduo agroindustrial; leiras; macronutrientes.

The characteristics of the compost generated in the landfill in the city 
of Goiânia - GO and its applicability were evaluated. Compost samples 
were collected to determine the following parameters: nitrogen, phosphorus 
and potassium (macronutrients). With the results, the applicability of the 
compound was established in the seedlings of the nursery located in the 
landfill, which are sent to the flowerbeds and squares of the municipality 
of Goiânia. Despite the operational problems, such as lack of machinery, 
resources and labor, having reflected in the characteristics of the evaluated 
parameters, the generated compost was satisfactory and effective in its 
applicability.

Keywords: composting; agroindustrial residue; windrow; macronutrients.
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Introdução
A quantidade de Resíduos Sólidos Urbanos (RSU) 

gerados no Brasil, além do processo de urbanização, 
industrialização e o aumento dos patamares de consumo, 
se configuram um grave problema ambiental. O Brasil 
produz cerca de 241.614 toneladas de lixo por dia, sendo 
76% depositados a céu aberto, em lixões, 13% em aterros 
controlados, 10% em usinas de reciclagem e 0,1% passam 
por processo de incineração. Estima-se que, dos RSU 
coletados das residências brasileiras, 51,4% são resíduos 
orgânicos, 13,1% de papéis, papelão e tetrapak, 13,5% de 
plásticos, 2,4% de vidros e 2,9% de metais.3

É importante citar que, as atividades agrícolas e 
agropecuárias também geram grande quantidade de 
resíduos, como restos de culturas, palhas e resíduos 
agroindustriais, dejetos de animais, podendo provocar sérios 
problemas de poluição. Além disso, quando manipulados 
de maneira adequada, acabam suprindo com vantagens, 
grande parte da demanda de insumos industrializados sem 
afetar adversamente os recursos do solo e do ambiente.21

O processo de compostagem surge como uma alternativa 
simples, barata e de fácil manutenção para reciclagem de 
resíduos. Sendo assim, esta técnica é definida como um 
processo natural de decomposição da matéria orgânica, 
sob ação de microrganismos aeróbios, em que é gerado um 
produto rico em nutrientes, denominado composto, que pode 
ser usado como adubo nas suas mais diversas aplicações, 
onde, os nutrientes que estavam indisponíveis nos materiais 
orgânicos, tornam-se disponíveis para as plantas.9, 17, 20

Costa et al5 destacam a importância do monitoramento 
regulado da temperatura, visto que ela é determinante no 
equilíbrio e eficácia do processo, dentre outros parâmetros 
como a relação carbono/nitrogênio (C/N), pH, aeração e 
umidade. Inácio e Miller10 afirmam que dois grupos principais 
de microrganismos, agem na compostagem: os termófilos 
que atuam numa faixa acima de 45 até 75°C, participam da 
fase de degradação ativa, em que são eliminados organismos 
patógenos e onde as atividades microbiológicas são mais 
intensas e os mesófilos, que apresentam atividade ótima até 
45 °C. Os autores afirmam que, quando a temperatura do 

composto se iguala com a temperatura ambiente, há uma fase 
de resfriamento, em que o produto final é gerado, o composto 
propriamente dito, configurando- se as três fases do processo. 

A técnica de compostagem, quando praticada em 
larga escala apresenta como um de seus benefícios mais 
significantes, a diminuição do volume de resíduos que seriam 
encaminhados para aterros sanitários e lixões. Destaca-se 
como consequência, a diminuição dos impactos ambientais 
causados pela geração destes em larga escala, assim como a  
redução dos riscos de explosões provocadas pelo gás metano, 
proveniente do processo de decomposição anaeróbia dos 
compostos biodegradáveis dos resíduos orgânicos, redução 
das emissões atmosféricas e consequentemente o aumento da 
vida útil do aterro.16, 22, 24, 25

Segundo a NBR 8.419/1992 da Associação Brasileira de 
Normas Técnicas (ABNT)1, defini-se aterro sanitário:

Técnica de disposição de resíduos sólidos urbanos no solo, 
sem causar danos à saúde pública e à sua segurança, mini-
mizando os impactos ambientais, método este que utiliza 
princípios de engenharia para confinar os resíduos sólidos à 
menor área possível e reduzi-los ao menor volume permis-
sível, cobrindo-os com uma camada de terra na conclusão 
de cada jornada de trabalho, ou a intervalos menores, se 
necessário. (1992, p.1).

De acordo com os dados do Plano de Gestão Ambiental 
(PGA) do Aterro Sanitário do Município de Goiânia – 
GO os resíduos sólidos eram dispostos na área do atual 
aterro sanitário desde 1983, sem medidas de controle 
(lixão). Apenas em 1993 (Norma de 1992), foi iniciada sua 
adequação para funcionar dentro das normas estabelecidas 
pela NBR 8419, permanecendo até os dias atuais. Em média 
o aterro recebe 37.765,97 toneladas por mês de resíduos, 
distribuídos em: domiciliares, resíduos dos serviços de 
saúde, particulares e o lodo da ETE Goiânia, Dr. Hélio 
Seixo de Britto.8

O aterro sanitário de Goiânia possui um pátio de 
compostagem que abrange leiras em diferentes fases 
de maturação do composto.  Este processo envolve 
transformações extremamente complexas, de natureza 
bioquímica promovidas por milhões de microrganismos 
do solo que têm na matéria orgânica in natura sua fonte 
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de energia, nutrientes, minerais e carbono. Uma pilha de 
composto não é um monte de lixo orgânico empilhado ou 
acondicionado em um compartimento, e sim, uma forma 
adequada de fornecer ótimas condições aos microrganismos 
para que estes degradem a matéria orgânica e disponibilizem 
nutrientes para as plantas.27

Os  resíduos provenientes das atividades agrícolas 
e agropecuárias podem ser inseridos no processo de 
compostagem, visto que esta prática vem sendo utilizada 
por vários setores agroindustriais, comprovando a eficiência 
do processo.6 

 Malheiros19 afirma que o resíduo ruminal bovino é 
o primeiro compartimento do estômago, conteúdo do 
rúmen, omaso e retículo bovino retirado do animal abatido 
em frigorífico, sendo composto basicamente por capim 
parcialmente digerido e sais minerais, que fazem parte da 
alimentação animal, assim, por ser material basicamente 
orgânico, é passível de ser tratado por meio de processos 
como a compostagem.

Galho triturado e palha de arroz são outros componentes 
que, quando inseridos são ótimos condicionantes para 
o solo, além de serem fontes de macronutrientes, como 
nitrogênio (N), fósforo (P) e potássio (K), mais conhecidos 
como NPK. Inácio e Miller10 afirmam que quando se trata 
de N, P, e K, o nitrogênio é importante na formação das 
proteínas e, especialmente, do DNA e RNA microbiano, 
influenciando diretamente na capacidade de reprodução e 
crescimento da população de microrganismos. Peixoto23 
explana que o fósforo, quando adicionado ao solo, promove 
o crescimento das raízes e frutos, apresenta resistência 
ao frio, auxilia o perfilhamento, acelera a maturação e o 
potássio faz com que a planta tenha um melhor controle 
sobre suas funções vitais como respiração, perda de água 
e resistência a pragas. Com isso, deixa inclusive as raízes 
mais fortes e ajuda na absorção de outros nutrientes.

Diante do exposto, o presente estudo tem como 
objetivo descrever o processo de compostagem, avaliar as 
características do composto gerado no aterro sanitário do 
Município de Goiânia – Goiás e posteriomente, verificar 
sua aplicabilidade nas mudas que serão encaminhadas para 
praças e canteiros do município.

Material e Métodos
ÁREA DE ESTUDO  

O estudo foi realizado no pátio de compostagem, 
localizado no aterro sanitário no município de Goiânia, 
região central do estado de Goiás, Brasil, município que 
atualmente possui uma população de aproximadamente 
1.495.705 habitantes14. O aterro está situado próximo à 
rodovia GO - 060, no quilômetro 03, Setor Chácara São 
Joaquim, o aterro sanitário de Goiânia possui uma área de 
451.033 m² conforme a Figura 1.

Figura 1. Vista do Aterro Sanitário de Goiânia – GO. Fonte: SIEG, 
adaptado do Google Earth, 2019

De acordo com dados fornecidos pela atual gestão do 
aterro, no ano de 2018 foram recebidos 420.510 toneladas 
de resíduos sólidos. Dentro desse quantitativo de resíduos 
que foram encaminhados para o aterro sanitário de Goiânia, 
a Companhia de Urbanização de Goiânia (COMURG) 
realizou a composição gravimétrica para levantar dados 
para o Plano Municipal de Gestão Integrada de Resíduos 
Sólidos (PMGIRS). Conforme os dados obtidos, os resíduos 
provenientes do aterro e suas respectivas porcentagens 
são: 62,9% de materiais orgânicos, 19,8% de materiais 
recicláveis, 0,49% de resíduos da construção civil (RCC) e 
16,8% de resíduos que se enquadram na Classe II de acordo 
com a NBR ABNT 10.004/2004.8 
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O pátio de compostagem, abrange uma área de 
aproximadamente 10.600 m², formada por chão batido 
(terra compactada). Atualmente essa área abrange 
13 leiras em processo de degradação e estabilização 
microbiológica. Essas leiras apresentam diferentes idades 
e, consequentemente, diferentes fases de maturação dos 
compostos gerados e têm dimensões de aproximadamente 
3 metros de largura, 24 metros de comprimento e 1,30 
metros de altura, dependendo do espaço disponível 
para melhor disposição das mesmas e da quantidade de 
resíduos a serem dispostos.  O composto a ser analisado é 
formado por materiais mais secos, portanto não é gerado 
percolado e por este motivo não apresenta sistema de 
drenagem. 

Todas as pilhas de leiras são formadas pelos mesmos 
traços, sendo eles: galho triturado, palha de arroz e resíduo 
ruminal bovino, na proporção 4:2:2, sendo quatro conchas 
de galho triturado, duas conchas de palha de arroz e duas 
conchas de resíduo ruminal bovino (o aterro não recebe 
resíduos avícolas e suínos, apenas de bovinos), que são 
traçados com o auxílio da retroescavadeira ou da pá 
carregadeira, com altura e largura determinadas a partir 
do espaço disponível para sua implantação. 

O aterro sanitário abrange viveiros que cultivam 
mudas para serem encaminhadas para praças e canteiros 
do município de Goiânia. A terra vermelha (terra traçada) 
é misturada com o composto gerado nas leiras, na 
proporção 2x1 ( sendo duas conchas de terra vermelha e 
uma concha de composto), para que que seja aplicado nas 
mudas. O adubo puro não pode ser aplicado diretamente 
nas mudas, pois apresenta uma carga de nutrientes muito 
elevada, podendo prejudicar o desenvolvimento das 
mudas.

O projeto foi dividido em etapas, buscando o 
entendimento do problema (conceitos e caracterização 
detalhada da área) e das metodologias de estudo, 
prosseguindo com as etapas de campo, laboratório e 
consolidação dos resultados, sendo assim realizou-se a 
caracterização do pátio de compostagem e dos aspectos 
ambientais relacionados aos resíduos, como também a 
caracterização  do processo de formação das leiras (Figura 2).

Figura 2.  Esquema simplificado de formação das leiras

 Após a caracterização, foram selecionadas duas leiras para 
serem analisadas ao longo do desenvolvimento do projeto, 
sendo elas: Leira 1 (L1), denominada “viveiro” (Figura 3) 
e Leira 2 (L2), denominada “estrada” (Figura 4), atribuídos 
com base nos pontos de referências de suas respectivas 
localizações. A  L2 está em processo de decomposição desde 
outubro de  2018, e a L1 desde fevereiro de 2019. Sendo 
assim, configuram-se leiras com idades diferentes e em 
diferentes fases de decomposição da matéria orgânica.

Em seguida, foi feita a aferição das temperaturas 
internas nas leiras escolhidas, com o auxílio do termômetro 
digital do tipo espeto (sonda multiparametro instrutherm 
ph-1500), nas campanhas de amostragem denominadas 
A1(14/05/2019), A2 (28/05/2019), A3 (19/08/2019), A4 
(23/09/2019) e A5 (21/10/2019), que foram exatamente os 
dias em que o projeto foi acompanhado in loco. 

As temperaturas foram aferidas duas vezes no mês de 
maio,  com um  período de 14 dias entre um intervalo e 
outro,  posteriormente, apenas uma vez ao mês, durante os 
meses de agosto a outubro, totalizando 5 aferições in loco. 
Para avaliação das temperaturas internas foram definidos 
três pontos por leira, como ilustra a Figura 5. Esses pontos 
foram denominados: Extremidade 1, meio e extremidade 
2 e em cada um desses pontos, foram averiguadas as 
temperaturas em três alturas diferentes, denominadas: 
altura superior, altura média e altura inferior. No final, 
totalizaram-se 9 temperaturas por leira. 
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As amostras foram coletadas nas duas leiras implantadas 
em datas diferentes, sendo uma delas no início do processo 
de maturação  (Leira 1- viveiro) e leira que já atingiu a 
fase maturação, gerando o produto final, o adubo (Leira 2 
– estrada).  Duas amostras foram coletadas no final do mês 
de maio de 2019 e as outras duas amostras no final do mês 
de outubro de 2019, quando se deu o início e o término das 
coletas, respectivamente. 

Figura 3. Leira 1, localizada próxima ao viveiro, implantada em 
fevereiro de 2019

Figura 4. Leira 2, localizada próxima a estrada, implantada em 
outubro de 2018

Figura 5. Esquema representativo de demarcação dos 9 pontos de 
aferição das temperaturas das leiras do  pátio de compostagem sendo 
eles: E1 = Extremidade 1, M = Meio e E2 = Extremidade 2 e suas 
respectivas alturas, Alturas: AS = Altura Superior, AM = Altura 
Média e AI = Altura Inferior, além de suas dimensões (altura, largura 
e comprimento). Fonte: Adaptado pela autora

Coletaram-se 4 amostras para a realização das análises 
dos macronutrientes (nitrogênio, fósforo e potássio). Foram 
realizadas duas análises laboratoriais para cada amostra 
coletada nas leiras 1 e 2, totalizando 4 amostras ao final 
do estudo. Vale ressaltar que, de acordo com informações 
fornecidas pelos operadores do aterro, as leiras foram 
irrigadas  e revolvidas de uma a duas vezes por mês.

Essas amostras foram encaminhadas ao Laboratório 
Solocria (Laboratório Agropecuário LTDA), sendo 1kg de 
cada amostra para cada uma das análises. Realizaram-se 
as análises dos macronutrientes Nitrogênio (N), Fósforo 
(P) e Potássio (K) (NPK), utilizando-se as seguintes 
metodologias: Nitrogênio total: método ácido salicílico; 
fósforo total: extração com mistura nitroperclórica e 
determinação pelo método espectrofotométrico do ácido 
molibdovanadofosfórico e K2O: método fotométrico. Essas 
metodologias foram utilizadas de acordo com o Manual de 
Métodos Analíticos Oficiais para Fertilizantes e Corretivos.17

Em seguida foram analisados os dados obtidos a partir 
das aferições das temperaturas e os resultados das  amostras 
coletadas para análise físico química do composto.  Por 
último executou-se o tratamento  dos dados e foram 
comparadas as características do composto das leiras 
selecionadas, juntamente com as respectivas temperaturas  
analisadas ao longo dos meses de maio a outubro, para que 
a partir dos dados obtidos, fosse verificada e determinada a 
aplicabilidade do composto gerado, ou seja, do produto da 
compostagem, em viveiros, localizados dentro do aterro que 
cultivam mudas para serem encaminhadas para canteiros e   
praças do município de Goiânia - GO.

Para realização das coletas foi aplicado o método 
descrito no Manual da Embrapa11, em que foram coletadas 
amostras simples do composto, em pontos específicos 
de cada leira separadamente especificamente no ponto 
denominado "meio" (M), mostrado na Figura 5, por ser um 
ponto localizado em uma zona centralizada do objeto de 
estudo. As amostras foram coletadas com auxílio de uma pá 
de plástico (dimensões: 17 x 8 cm), retirando-se a camada 
superficial e escavando-se na profundidade 0 a 20 cm para 
a realização da coleta do composto. Essas amostras foram 
armazenadas em sacos plásticos zipados tamanho M e 
encaminhadas ao laboratório.11
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Resultados e Discussão
ANÁLISE DA EVOLUÇÃO DAS TEMPERATURAS 
INTERNAS

Os resultados  do monitoramento das 5 campanhas de 
amostragem da temperatura para as leiras 1 e 2 são apre-
sentados na Tabela 1.

Tabela 1. Temperaturas internas da L1 e L2 e suas respectivas médias 
em cada ponto, sendo: 

Tempera turas internas (ºC)

Leira 1 (02/2019) Leira 2 (10/2018)

A1 (14/05/2019)

 E1 M E2 E1 M E2

AS 44,0 51,3 52,1 50,1 40,0 38,0

AM 41,0 48,3 46,4 37,0 34,0 37,7

AI 35,0 46,4 37,4 33,2 33,0 34,0

M1 40,0 48,7 45,3 40,1 35,7 36,6

A2 (28/05/2019)

 AS 58,7 56,7 43,8 56,7 56,6 49,0

 AM 56,7 58 46,8 53,1 52,7 43,0

AI 43,8 46,8 47,7 39,6 45,0 35,7

M2 53,1 53,8 46,1 49,8 51,4 42,6

A3 (19/08/2019)

AS 39,0 42,2 36,4 45,7 39,0 32,7

AM 35,3 35,3 32,8 39,2 40,5 35,7

AI 29,0 28,0 32,3 32,0 35,0 31,0

M3 34,4 35,2 33,8 39,0 38,2 33,1

A4 (23/09/2019)

AS 34,8 40,9 42,4 41,2 34,3 35,3

AM 34,1 37,5 40,0 35,2 38,2 36,5

 AI 33,8 35,4 34,8 37,4 34,9 34,5

M4 34,2 37,9 39,1 37,9 35,8 35,4

A5 (21/10/2019)

AS 40,5 40,4 42,3 42,0 36,7 36,0

AM 33,1 37,4 41,5 36,7 41,7 36,3

AI 33,0 34,7 36,9 34,8 34,6 37,4

M5 35,5 37,5 40,2 37,8 37,7 36,6

Figura 6. Evolução da temperatura média da L1 nos dias de 
amostragens, de acordo com os pontos estabelecidos: extremidade 1, 
meio e extremidade 2

 Isso se deve ao fato de que a L1 foi implantada no pátio 
no mês fevereiro de 2019 e quando se iniciou as campanhas 
para aferições das temperaturas no mês de maio, essa leira 
já estava sofrendo ações dos microrganismos termófilos, 
atingindo seus níveis mais elevados de temperatura, em que 
são eliminados organismos patogênicos, larvas de insetos, 
entre outros. Os valores máximos de temperatura da fase 
termofílica do presente trabalho foram semelhantes aos 
obtidos por  Novais.20 

Nas médias obtidas graficamente na Figura 6, observa-
se que, a L1 na campanha A3, a temperatura sofreu um 
decréscimo considerável, atingindo sua temperatura 
mínima de 32ºC (extremidade 2) caracterizando a presença 
de microrganismos mesófilos. Nessa mesma campanha 
A3, os valores da L1 referentes a Figura 6 se assemelham 
com os da L2 (Figura 7), oscilando entre 31 e 37 ºC. Nas 
campanhas A4 e A5 as temperaturas sofreram alterações, 
oscilando entre 31 (extremidade 1) e 39ºC (extremidade 
2),  havendo uma fase de resfriamento e diminuição das 
atividades microbiológicas. Oliveira et al.21 denominam 

 
Amostragens: A1 = Amostragem 1, A2 = Amostragem 2, A3 = Amostragem 
3, A4 = Amostragem 4 e A5 = Amostragem 5. Pontos: E1 = Extremidade1, M 
= Meio e E2 = Extremidade 2. Alturas: AS = Altura Superior, AM = Altura 
Média e AI = Altura Inferior
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a fase seguinte como fase de maturação, que é o período 
de estabilização que produz um composto maturado, 
estabilizado e livre de toxicidade. Os resuldados das médias 
das temperatura da L2 são demonstrados graficamente a 
seguir.

Figura 7. Evolução da temperatura média  na L2, de acordo com 
pontos estabelecidos:extremidade 1, meio e extremidade 2 

A L2 foi implantada em outubro de 2018 e, de acordo 
com o gráfico da figura 7 suas temperaturas oscilaram em 
torno de 35 (meio) à 39°C (extremidade 1), na campanha 
A1. Houve uma alteração acentuada na campanha A2, 
que atingiu temperatura máxima de 51°C (meio). Nas 
campanhas A3, A4 e A5, as temperatura não ultrapassaram 
37°C (meio), conforme a Figura 7. Este fato se justifica nas 
baixas temperaturas de 80% das amostragens realizadas na 
L2. Isso se deve ao fato de que as aferições de temperaturas 
se iniciaram 7 meses após sua implantação, ou seja, a 
maioria das amostragens apresentaram características 
mesofílicas (temperaturas entre 20 e 43°C).

 Recomenda-se o revolvimento dessa leira, pois esta 
diminuição da temperatura mostra que houve uma queda 
da atividade microbiana, consequentemente a diminuição 
do processo de aeração, fato justificado pela idade 
da leira. Pela própria definição, a compostagem é um 
processo aeróbio, o fornecimento de ar é vital à atividade 
microbiana, pois os microorganismos aeróbios, têm 
necessidade de O2 para oxidar a matéria orgânica.4 

O excesso de materiais com baixa relação C/N resulta 
no colapso da estrutura de uma leira de compostagem, 
resultando na interrupção do processo aeróbio e redução 

das temperaturas, reflexos da diminuição da atividade 
microbiana. Os microrganismos necessitam de nutrientes 
para seu crescimento, principalmente o carbono, que é a 
principal fonte de energia.11

As Figuras 6 e 7 mostram a distribuição desigual das 
temperaturas em pontos diferentes, na mesma campanha, 
A1, em ambas as leiras, que teria sido ocasionada 
pela ausência de eliminação das bactéria em alguns 
pontos. É importante considerar a temperatura tanto 
como consequência quanto determinante da atividade 
microbiana por constituir um forte fator seletivo sobre 
os microorganismos e influir no fluxo de ar e perda de 
umidade.10

DETERMIONAÇÃO DOS MACRONUTRIENTES: 
NITROGÊNIO, FÓSFORO E POTÁSSIO (NPK)

As análises laboratoriais de macronutrientes, dos 
compostos analisados, resultaram nos valores demonstrados 
na Tabela 2. 
Tabela 2. Resultados laboratoriais das amostras de NPK 
coletadas no início (mês de maio), denominada coleta 1 e 
no final do estudo (mês de outubro), denominada coleta 2.  

Resultados Laboratoriais Coleta 1 (29/05/2019)

Macronutrientes L1 - Viveiro (g/Kg) L2 - Estrada (g/
Kg)

N 16 14
P2O 15 9,2
K2O 5 4

Resultados Laboratoriais Coleta 2 (21/10/2018)

Macronutrientes L1- Viveiro (g/Kg) L2 - Estrada (g/
Kg)

N 22 15
P2O 20 11
K2O 6,5 4

Sendo N = Nitrogênio, P2O = Fósforo e K2O = Potássio

Os resultados da Tabela 2, mostram valores mais 
elevados de nitrogênio, tanto na coleta 1, quanto na coleta 
2, em ambas as leiras. Esses valores podem ser comparados 
com Kiehl15, que cita em seus estudos, que os resíduos 
orgânicos a serem compostados têm, geralmente, maior 
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proporção de nitrogênio do que de fósforo e potássio, o 
que confirma os valores obtidos nessa pesquisa.

Este resultado indica que o composto gerado, oriundo 
da compostagem das leiras L1 e L2, além de constituir-
se em importante fonte de matéria orgânica, contêm 
também nutrientes essenciais para as plantas, os quais 
podem se tornar disponíveis para as mesmas quando 
adicionado ao solo. 

APLICABILIDADE DO COMPOSTO GERADO
Diante desses dados, observa-se que a L1 obteve 

maior eficiência que a L2. O gráfico da L1 apresentou 
uma distribuição mais regular das temperaturas, se 
comparadas com os valores da L2 e  comparando-se a 
quantidade de nutrientes que sofreram aumento, de uma 
amostragem para a outra, a L1 obteve resultados mais 
satisfatórios.

Este fator pode ser justificado também pela L2 estar no 
fim do processo de compostagem, como mostra a Figura 
8, em que a L2 apresenta coloração mais escura.7 Outro 
fator que influenciou nas variações de temperaturas foi 
o clima. A distribuição pluviométrica apresenta padrão 
típico da região centro oeste do Brasil, precipitação 
media anual na ordem de 1.300 mm, concentrando-se 
principalmente nos meses de dezembro a março. Nos 
meses de junho e julho as precipitações são praticamente 
nulas. Nos meses relativos a coleta, especificamente no 
mês de maio a preicipitação se caracterizou na ordem 
27 mm e de agosto a outubro variou de 15 a 44 mm, 
caracterizando um período chuvoso e outro período de 
estiagem13

Segundo informaçõs obtidas pelos operadores do pátio 
de compostagem, o revolvimento da leira foi realizado 
apenas uma vez ao mês, por meio de uma retroescavadeira 
visando garantir a aeração e o controle da temperatura 
no material. Isso se  justifica pela própria aparência das 
leiras (Figura 8), em que as leiras apresentam escassez 
de umidade. Sugere-se o revolvimento das leiras com 
maior frequência e também que as mesmas sejam regadas 
uniformemente ao longo de sua extensão, além de uma 

averiguação com relação às quantidades de cada traço 
inserido na leira. 

O resíduo ruminal bovino possui características 
que leva a necessidade de misturá-lo a outro resíduo, 
para que sejam adquiridas condições ótimas para a 
compostagem.18 Para isso são utilizados os materiais 
chamados “estrutrurantes”, que de acordo com Inácio e 
Miller10 são materiais de alta relação C/N, como podas 
urbanas e as aparas de madeira. 

Oliveira21 afirma em seu trabalho que é recomendável 
acrescentar materiais verdes, geralmente mais úmidos, 
como restos de vegetais crus, folhas verdes, restos de relva 
cortada e flores, para que aumente a umidade e oxigenação 
das leiras. Sendo assim, para o tipo de traço utilizado 
na decomposição das leiras do pátio de compostagem, 
sugere-se a adição de maior quantidade de resíduo ruminal 
bovino, que apresenta  em sua composição características 
físico químicas semelhantes ao recomendado pelo 
autor, podendo assim elevar a umidade das leiras, que 
apresentaram excesso de materiais estruturantes.

Figura 8. L1e L2, ao final do estudo e suas respectivas amostras 
coletadas
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Este processo é importante na na regeneração de 
terrenos empobrecidos pelo uso contínuo de agrotóxicos 
e adubos químicos26 Diante dos resultados expostos a L1 
mostrou mais eficiência que a L2. Isso se deve aos motivos 
supracitados, sendo o principal deles, o fato de as leiras 
apresentarem idades e fases diferentes de decomposição 
da matéria orgânica, além do fato de que  as campanhas 
de amostragens tiveram início quando a L1 e L2, já 
haviam atingido. O composto gerado, obteve aumentos 
consideráveis na disponibilidade de nutrientes, por mais 
que estes se mostrassem mais disponíveis na L1 que na L2. 

Comparando-se o adubo gerado na L1 e L2, apesar de 
apresentar características físico químicas diferentes, de 
maneira geral, os resíduos denominados traços, que foram  
inseridos nas leiras tiveram grande importância no equilíbrio 
do processo, pois uma quantidade considerável de nutrientes 
estará retornando para o solo na forma mineral e orgânica, 
proporcionando melhorias químicas, físicas e biológicas. É 
válido salientar que maior eficiência do composto orgânico 
é obtida quando ele é utilizado imediatamente após o 
término do processo de compostagem.

Conclusões
Alguns fatores como, a idade das leiras e o início da 

amostragem não coincidir com o início do processo de 
compostagem de cada uma delas, justificam-se no fato de a 
L1 ser mais eficiente que a L2. Apesar das leiras analisadas 
apresentarem alguns problemas, como falta de maquinário, 
recursos e mão de obra que influenciaram diretamente 
na qualidade do composto gerado, os resultados obtidos, 
mostraram que a técnica de compostagem em formato de 
leiras pode ser considerada  um processo satisfatório. 

Essa técnica aplicada no pátio de compostagem do 
aterro sanitário de Goiânia se mostrou eficiente, por 
gerar compostos com disponibilidade de nutrientes para 
ser aplicados nas praças e canteiros da cidade, além de 
reduzir a quantidade de materiais que vão prara o aterro, 
aumentando sua vida útil. O aperfeiçoamento das medidas 
operacionais de controle das leiras proporcionará o aumento 
da disponibilidade dos nutrientes, gerando um composto 
mais rico e fértil.

A técnica de compostagem é de extrema importância, 
pois promove a reciclagem dos resíduos que seriam 
perdidos, diminuindo elevados consumos de fertilizantes 
químicos e recuperando elementos importantes presentes 
nos resíduos orgânicos. Além disso, promove melhores 
condições de saúde pública e o controle da poluição.
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Opinião 1

a descoberta da bioeletricidade. Posteriormente, descobriu-
se que bioeletricidade é baseada no movimento de íons 
como potássio, sódio e cálcio através de canais proteicos 
presentes nas células de neurônios.8

Em 1947, Langman e Burr9 relataram os resultados 
das medições de potenciais bioelétricos em pacientes que 
sofriam de carcinoma do colo uterino. Utilizando dois 
eletrodos, um colocado no canal vaginal e outro no púbis, 
permitindo que eles medissem o gradiente de voltagem 
elétrica entre o colo do útero e a parede abdominal ventral. 
Se fosse detectada uma mudança marcante no gradiente, 
à mulher era submetida a laparotomia para verificar se 
suas suspeitas eram justificadas, as quais estavam corretas 
em 98,7% dos casos, confirmados por exames clínicos e 
histológicos.9

A comunidade científica sabe hoje que todas as células, 
não somente as células nervosas, produzem sinais elétricos 
e elas utilizam esses sinais para a comunicação celular. 
A capacidade de medir a eletricidade a nível celular e a 
compreensão desses processos celulares podem levar a 
interrupção ou o redirecionamento dos sinais elétricos 
celulares. Isso pode ser usado para reparar diversas 
condições que afetam a saúde humana, como traumas, 
câncer infecções, cicatrização de feridas e outras.

Perspectivas 
O desenvolvimento e aprimoramento de tecnologias 

para medir o fluxo de íons nas células levou a descoberta 
que a intensidade da corrente elétrica está diretamente 
relacionada com a cicatrização de feridas. Quanto maior 
a corrente, mais rápida a cicatrização de feridas. Os 
sinais elétricos reduzem quando a ferida é cicatrizada. 
Interessantemente, as pesquisas mostraram que a força 
da corrente está relacionada com idade, as pessoas mais 
jovens possuem corrente elétrica mais alta que pessoas mais 

A Bioeletricidade Pode Revolucionar a Medicina

Suzana M. Ribeiro, Cláudia C. Teixeira & 
Osmar N. Silva

Introdução
Os estudos sobre os sistemas de comunicação e 

eletricidade impactaram a história da humanidade. 
Atualmente, diversos estudos têm revelado que os sinais 
elétricos também podem impactar a comunicação entre 
as células do nosso corpo (bioeletricidade), em situações 
fisiológicas e/ou patológicas.1 

Além das propriedades mecânicas, as propriedades 
elétricas das células também são importantes propriedades 
biofísicas. As propriedades elétricas das células também 
podem ser alteradas na progressão de diversas doenças. 
Essas alterações são devidas às mudanças nas propriedades 
dielétricas das células, que são governadas pela composição 
e morfologia da membrana celular, condutividades internas 
e tamanho2,3. Geralmente, as propriedades elétricas de uma 
membrana são afetadas pela morfologia da membrana, 
composição e espessura da bicamada lipídica e proteínas 
transmembrana.4,5 As propriedades elétricas do citoplasma 
são influenciadas pelas estruturas intracelulares e condições 
fisiológicas (por exemplo, relação núcleo-citoplasma e 
concentrações de íons dentro da célula).6

Levando isso em consideração, o estudo de como a 
bioeletricidade modula a resposta celular em condições 
fisiológicas e de estresse tem ganhado notoriedade nos 
últimos anos, criando uma nova terminologia “eletroma”, 
para esta antiga área de estudo recém-descoberta.

 Antecedentes
O conhecimento sobre a produção de eletricidade 

pelos organismos vivos não é novo. Em 1791 o médico, 
físico e filósofo Luigi Galvani publicou os resultados de 
suas experiências com rãs, intitulado como “Comentários 
sobre a força elétrica nos movimentos musculares”.7 
Galvani concluiu que o movimento nos seres vivos está 
associado aos impulsos elétricos. Seus estudos marcaram 
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idosas.10 Pessoas abaixo de 25 anos de idade por exemplo, 
podem emitir o dobro de sinal elétrico quando comparado 
com pessoas acima de 65 anos. Essa compreensão surgiu 
como uma promessa para acelerar a cicatrização de feridas. 

 A ciência mostrou que podemos modular os sinais 
elétricos a entre as células através de compostos ou estímulos 
elétricos. Alguns compostos podem bloquear os canais 
iônicos reduzindo ou interrompendo os sinais elétricos.11 
Estimulação elétrica através de equipamentos pode 
aumentar os sinais elétricos.12 Esse conhecimento poderia 
ser utilizado por exemplo para acelerar a cicatrização de 
feridas em pessoas com diabetes (condição que reduz a 
velocidade de cicatrização). Os estudos da bioeletricidade 
se expandiram para além da cicatrização de feridas. 
Sabemos hoje que o câncer altera a sinalização elétrica em 
um organismo.13 Por exemplo, o câncer de mama e próstata 
apresentam a proliferação de canais iônicos específicos, o 
que torna as células envolvidas nesses tipos de câncer mais 
eletricamente ativas.14 Isso aumenta o potencial dessas 
células invadirem outros tecidos e causarem metástase. 

  O desenvolvimento de dispositivos e compostos 
que podem modular a eletricidade em um organismo 
apontam perspectivas para terapia de muitas condições que 
afetam a qualidade de vida humana. Em 2018, Djamgoz 
patenteou um composto que suprime um tipo de canal de 
sódio envolvido na metástase de câncer de próstata em 
ratos.15,16 Existem também promessas na área de doenças 
infecciosas. Alguns compostos já existentes no mercado, 
como ivermectina, tem a habilidade de tornar as células 
de girinos mais negativa, protegendo esse organismo de 
infecções bacterianas.17 

A integração de várias áreas certamente poderá 
trazer mais luz ao entendimento da bioeletricidade. As 
ferramentas computacionais poderão indicar através 
de modelos quais compostos podem interagir com 
os canais iônicos. A integração da biofísica, biologia 
molecular, biologia celular pode responder como os 
sinais elétricos estão envolvidos em diferentes tipos 
de doenças. Assim poderemos pensar em moduladores 
biológicos ou físicos para terapia de diversas condições. 

Referências 
1.   Harris, M. P. Bioelectric Signaling as a Unique Regulator of 

Development and Regeneration. Development 2021, 148 (10). 
https://doi.org/10.1242/DEV.180794.

2.   Gascoyne, P.; Pethig, R.; Satayavivad, J.; Becker, F. F.; Ruchirawat, 
M. Dielectrophoretic Detection of Changes in Erythrocyte 
Membranes Following Malarial Infection. Biochim. Biophys. 
Acta 1997, 1323 (2), 240–252. https://doi.org/10.1016/S0005-
2736(96)00191-5.

3.   Heileman, K.; Daoud, J.; Tabrizian, M. Dielectric Spectroscopy 
as a Viable Biosensing Tool for Cell and Tissue Characterization 
and Analysis. Biosens. Bioelectron. 2013, 49, 348–359. https://doi.
org/10.1016/J.BIOS.2013.04.017.

4.  Yang, J.; Huang, Y.; Wang, X.; Wang, X. B.; Becker, F. F.; 
Gascoyne, P. R. C. Dielectric Properties of Human Leukocyte 
Subpopulations Determined by Electrorotation as a Cell Separation 
Criterion. Biophys. J. 1999, 76 (6), 3307. https://doi.org/10.1016/
S0006-3495(99)77483-7.

5.   Zimmermann, D.; Zhou, A.; Kiesel, M.; Feldbauer, K.; Terpitz, U.; 
Haase, W.; Schneider-Hohendorf, T.; Bamberg, E.; Sukhorukov, 
V. L. Effects on Capacitance by Overexpression of Membrane 
Proteins. Biochem. Biophys. Res. Commun. 2008, 369 (4), 
1022–1026. https://doi.org/10.1016/J.BBRC.2008.02.153.

6.  Theillet, F. X.; Binolfi, A.; Frembgen-Kesner, T.; Hingorani, K.; 
Sarkar, M.; Kyne, C.; Li, C.; Crowley, P. B.; Gierasch, L.; Pielak, 
G. J.; Elcock, A. H.; Gershenson, A.; Selenko, P. Physicochemical 
Properties of Cells and Their Effectson Intrinsically Disordered 
Proteins (IDPs). Chem. Rev. 2014, 114 (13), 6661. https://doi.
org/10.1021/CR400695P.

7.   Galvani, A.; Aldini, G. De Viribus Electricitatis in Motu Musculari, 
1st ed.; Apud Societatem Typographicam: Bologna, 1792; Vol. 1.

8.   McCaig, C. D.; Rajnicek, A. M.; Song, B.; Zhao, M. Controlling 
Cell Behavior Electrically: Current Views and Future Potential. 
Physiol. Rev. 2005, 85 (3), 943–978. https://doi.org/10.1152/
PHYSREV.00020.2004.

9.   Langman, L.; Burr, H. S. Electrometric Studies in Women With 
Malignancy of Cervix Uteri. Science (80-. ). 1947, 105 (2721), 
209–210. https://doi.org/10.1126/SCIENCE.105.2721.209.B.

10.   Nuccitelli, R.; Nuccitelli, P.; Li, C.; Narsing, S.; Pariser, D. M.; Lui, 
K. The Electric Field near Human Skin Wounds Declines with Age 
and Provides a Noninvasive Indicator of Wound Healing. Wound 
Repair Regen. 2011, 19 (5), 645–655. https://doi.org/10.1111/
J.1524-475X.2011.00723.X.

Jul/Dez de 2022 Revista Processos Químicos 65



11.   Phillips, M. B.; Nigam, A.; Johnson, J. W. Interplay between Gating 
and Block of Ligand-Gated Ion Channels. Brain Sci. 2020, 10 (12), 
1–22. https://doi.org/10.3390/BRAINSCI10120928.

12.   Luo, R.; Dai, J.; Zhang, J.; Li, Z. Accelerated Skin Wound Healing 
by Electrical Stimulation. Adv. Healthc. Mater. 2021, 10 (16). 
https://doi.org/10.1002/ADHM.202100557.

13.  Levin, M. Bioelectric Signaling: Reprogrammable Circuits 
Underlying Embryogenesis, Regeneration, and Cancer. Cell 2021, 
184 (8), 1971–1989. https://doi.org/10.1016/J.CELL.2021.02.034.

14.  Fraser, S. P.; Ozerlat-Gunduz, I.; Brackenbury, W. J.; Fitzgerald, 
E. M.; Campbell, T. M.; Coombes, R. C.; Djamgoz, M. B. A. 
Regulation of Voltage-Gated Sodium Channel Expression in 
Cancer: Hormones, Growth Factors and Auto-Regulation. Philos. 
Trans. R. Soc. Lond. B. Biol. Sci. 2014, 369 (1638). https://doi.
org/10.1098/RSTB.2013.0105.

15.  Yildirim, S.; Altun, S.; Gumushan, H.; Patel, A.; Djamgoz, M. B. A. 
Voltage-Gated Sodium Channel Activity Promotes Prostate Cancer 
Metastasis in Vivo. Cancer Lett. 2012, 323 (1), 58–61. https://doi.
org/10.1016/J.CANLET.2012.03.036.

16.  Djamgoz, M. B. A. Treatment of Cancer/Inhibition of Metastasis. 
US20180346431A1, June 7, 2018.

17.   Paré, J.-F.; Martyniuk, C. J.; Levin, M. Bioelectric Regulation 
of Innate Immune System Function in Regenerating and Intact 
Xenopus Laevis. npj Regen. Med. 2017 21 2017, 2 (1), 1–15. 
https://doi.org/10.1038/s41536-017-0019-y.

 

Suzana M. Ribeiro1, Cláudia 
C. Teixeira1 & Osmar N. 
Silva1,2*

1 Colégio Militar de Curitiba, Praça Conselheiro Thomás Coelho, 1 - Tarumã, 
82800-030, Curitiba - PR, Brasil.
2 Mestrado Profissional em Ciências Farmacêuticas, Universidade Evangélica 
de Goiás, UniEVANGÉLICA, Av. Universitária, km 3,5, Cidade Universitária, 
s/n, 75083-515, Anápolis-GO, Brasil.

*E-mail: osmar.silva@ppgs.unievangelica.edu.br

Revista Processos Químicos Jul/Dez de 202266

Opinião 1



Jul/Dez de 2022 Revista Processos Químicos 67



pandemia COVID-19; o BIG DATA, que possibilita a junção 
e análise de inúmeros dados, fator fundamental, tendo em 
vista que nunca se produziu tantas informações como na 
atualidade; a internet das coisas, a qual tem permitido que 
vários dispositivos estejam ligados a internet, aumento com 
isso sua eficiência, estima-se que em 2025 haverá mais de 
41,6 bilhões de dispositivos IoT estarão conectados à web; e 
por fim temos a inteligência artificial, que apesar de alguns 
acreditarem que estava distante sua implementação, já tem 
sido utilizada no atendimento a clientes, recomendação 
de produto, planejamento de viagem, verificação de 
crédito e identificação de câncer em imagens médicas com 
velocidade e precisão, na análise de um conjuntos massivos 
de dados e como um método para automatizar a tomada de 
decisões, para se ter uma ideia de sua importância, 80% de 
todas as negociações de ações nos EUA, agora são gerados 
por IA.8 Assim, refletir acerca do perfil dos profissionais 
no presente século frente as novas tecnologias tornam-se 
primordial.

Novo Mundo versus Novo 
Trabalhador

Esse movimento que se desenha na sociedade, tem 
reestruturado o mundo do trabalho, pois estimasse que 
85% das profissões que existirão em 2030 ainda não foram 
criadas8. Cenário esse que pode ser intensificado em razão 
da pandemia da Covid-19, uma vez que foi necessário que 
a humanidade remodelasse a maneira de viver, nascendo 
com isso o denominado “novo normal”. Novo formato que 
foi lastreado especialmente pelo isolamento social e por 
alterações na política, na economia, nas relações sociais, 
no emprego e nas demais esferas da sociedade. Contudo, 
ao observar essas alterações, percebe-se que movimentos 
residuais tenham como proposta analisar os impactos 
causados por tais mudanças no dia a dia das pessoas. 

Opinião 2

Novo Mundo e Novo Trabalhador: o Perfil do Profissional do 
Século XXI Frente as Novas Tecnologias

Paulo S. Filho & Remi Castioni

Introdução
Inicialmente a que se entender que ao longo da história, 

a sociedade, passou por diversas transformações, tais como, 
a transformação artesanal, que era baseada em processos 
manuais, em que as práticas de um ofício eram passadas 
de pai para filho. Assim, perpetuavam de geração em 
geração, com isso as mudanças demoravam muito tempo 
para ocorrer. Posterior a esse período a sociedade vivenciou 
a transformação mecânica, iniciada com o surgimento da 
máquina a vapor, que transpôs os processos intensamente 
manuais para serem realizados com o auxílio de máquinas, 
nesse período também sugiram as fábricas, que trouxeram 
uma nova roupagem nos processos produtivos, e deu maior 
celeridade nas mudanças ocorridas na sociedade. 

Contudo, a sociedade não se fixou nesse período, 
continuou seu processo de desenvolvimento, o que 
culminou em uma nova transformação, a analógica, que 
privilegiou tecnologias que tinham como proposta replicar 
o que ocorria no mundo real, entre essas apresentamos 
como exemplo: o videocassete, a TV analógica; o rádio, 
entre outras, os quais tiveram um papel significativo. Por 
outro lado, com a implementação da internet teve-se o 
direcionamento para um novo momento da sociedade e o 
início da implementação da transformação digital, a qual 
está remodelando o mundo; acelerando o ritmo da inovação 
técnica e organizacional; gerando novas categorias de bens 
e serviços; alterando a forma como vivemos, trabalhamos 
e nos divertimos. 

Essa transformação em que estamos envoltos, se baseia 
nas chamadas novas tecnologias, dentre as quais podemos 
destacar: o armazenamento em nuvem, que traz segurança 
na proteção de dados, maior facilidade no compartilhamento 
de arquivos, a possibilidade do uso de aplicativos móveis e 
que recentemente foi fundamental para permitir uma rápida 
mudança para os arranjos de trabalho remoto à luz da 
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Esse fato, se torna mais desastroso ao observar dados 
relacionadas ao trabalho no período da pandemia, que de 
acordo com a Pesquisa Nacional por Amostra de Domicílios 
- PNAD do Instituto Brasileiro de Geografia e Estatística - 
IBGE1 até setembro de 2020, haviam 2,7 milhões de pessoas 
afastadas do trabalho devido ao distanciamento social e 7,9 
milhões de pessoas em trabalho remoto. Ao observar esse 
cenário, nota-se que o mundo está passando por uma grande 
mudança.

Ao falar sobre as mudanças que vem ocorrendo no 
mundo, o futurista Jamais Cascio,² afirma que está ocorrendo 
uma transição do mundo, outrora conhecido como Volatile 
(Volátil), Uncertain (Incerto), Complex (Complexo) e 
Ambiguous (Ambíguo) - V.U.C.A., termo que surgiu no 
meio militar nos anos 80 e que na década de 2000, para o 
mundo B.A.N.I., acrônimo em inglês de Brittle, Anxious, 
Nonlinear e Incomprehensible, que em português significa: 
Frágil, Ansioso, Não-linear e Incompreensível. 

Ao detalhar o acrônico, Cascio2, diz que: o B (Brittle) 
frágil, simboliza a fragilidade existente em um mundo 
interconectado, em que um problema em um país pode 
causar um efeito cascata em todo o planeta, por exemplo: 
a crise da dívida grega, a primavera árabe e nos últimos 
dias a pandemia da Covid 19. Essa fragilidade conduz a 
segunda característica, o A (Anxious) ansiedade, que está 
envolta em vários ambientes da sociedade, ampliada pela 
sensação de impotência em razão do cenário atual e que 
está ligada direto com à depressão, considerada o mal do 
século e globalmente vem aumentando as taxas de suicídio. 

Ao continuar o detalhamento, Cascio2, descreve que 
o N (Nonlinear) não linear, pode ser visto na expressão 
corriqueiramente utilizada no contexto da Covid 19, de 
“achatar a curva”, pois demonstra uma guerra contra a não 
linearidade, outros exemplos indicados são: as questões 
climáticas, o crescimento e o colapso das populações, a 
eficácia da vacinação e a propagação de pandemias. Tais 
aspectos, fazem com que o mundo seja I (Incomprehensible) 
incompreensível, a qual também está intrínseca nas novas 
tecnologias, tais como o aprendizado de máquina e 
inteligência artificial. 

O Relatório The Future of Jobs Report11 (Relatório 
do Futuro do Trabalho 2020), documento fruto do 
World Economic Forum (Fórum Econômico Mundial)11, 
estabelece que: 

Em 2020, a globalização econômica estava estagnada, a 
coesão social estava sendo corroída por agitação e polari-
zação política significativas, e uma recessão em curso está 
ameaçando os meios de subsistência daqueles que estão na 
extremidade inferior do espectro de renda. À medida que 
uma nova recessão global provocada pela pandemia de 
saúde da COVID-19 afeta as economias e os mercados de 
trabalho, milhões de trabalhadores passaram por mudan-
ças que transformaram profundamente suas vidas dentro e 
fora do trabalho, seu bem-estar e sua produtividade (WEF, 
2020, p. 8).11

Essa realidade alinhada com a maior incursão 
tecnológica no mundo do trabalho, a qual se intensificou 
com o cenário trazido pela Covid-19, está desenhando um 
novo cenário, no qual estimasse que até 2025, as horas 
de trabalho realizadas pelas máquinas corresponderão ao 
tempo gasto no trabalho por seres humanos, e que em média 
15% da força de trabalho de uma empresa está em risco 
de ruptura, e 6% dos trabalhadores deverão ser totalmente 
deslocados, para os chamados “empregos do amanhã”, tal 
deslocamento, não é fator novo, pois estima-se que quase 
2,6 milhões de empregos foram deslocados entre os anos 
de 2007 e 2018.11 

O referido relatório, diz que as funções: Operado- 
res de Computador, Assistentes Administrativos, 
Arquivistas, Escriturários da Folha de Pagamento e outras 
funções que têm como base as tecnologias e os processos de 
trabalho que estão se tornando obsoletos, tendem a serem 
automatizadas. Alinhado a essas mudanças, outro aspecto 
que pode influenciar o deslocamento dos empregos, foi que 
em razão da pandemia da Covid-19, os trabalhadores foram 
reorganizados em três categorias: 

1) ‘trabalhadores essenciais’, como entregadores, cuidado-
res e trabalhadores de saúde, trabalhadores em lojas de ali-
mentos, trabalhadores agrícolas e fabricantes de produtos 
médicos; 2) ‘trabalhadores remotos’ que podem trabalhar 
remotamente e provavelmente manterão seus empregos; 
e 3) ‘trabalhadores deslocados’ que foram dispensados de 
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seus empregos no curto prazo e potencialmente no futuro, e 
que se enquadram desproporcionalmente nos setores mais 
afetados negativamente pela pandemia - Hospitalidade, Va-
rejo, Serviços de Serviços, bem como Viagens e Turismo 
(WEF, 2020, p. 16).10

 
Diante disso, os trabalhadores estão enfrentando 

mudanças nas suas práticas laborais e na maneira que 
interagem no mundo do trabalho, isso faz com que surja a 
configuração de novas competências e habilidades, as quais 
vão ser exigidas no futuro. Nessa perspectiva, o WEF11, 
diz que as competências socioemocionais ou soft skills vão 
ser as requeridas nos profissionais do futuro. Assim, para 
que esse profissional seja inserido e tenha sua permanência 
garantida no mundo trabalho, ele precisará possuir mindset 
de crescimento, pensamento crítico e inovador, esteja apto 
a resolver problemas e compreenda cenários complexos, 
tenha liderança e influência social, perfil empreendedor e, 
por fim, possuam inteligência emocional e habilidades de 
relacionamento.1

Reforçando esse aspecto, a Global Education Futures 
- GEF e a World Skills International - WSI, elaboraram 
o Future Skills for the 2020s - A New Hope (Habilidades 
Futuras para a década de 2020 - Uma nova esperança), 
relatório que contou com a contribuição de mais de 700 
especialistas de 45 países, o qual explora: as implicações 
para 7 setores e suas necessidades de educação e treinamento 
vocacional, bem como oportunidades de colaboração local 
e internacional para estabelecer a aprendizagem para 
Habilidades do Futuro.4

O referido relatório, apresenta o Map of the Future 
- Three Horizons (Mapa do Futuro - Três Horizontes), 
o qual segue o modelo de três horizontes de Bill Sharpe 
do International Futures Forum, que estabelece que a 
mudança social ou econômica ocorrem geralmente em três 
ondas, que são: o ‘business as usual’ (sistema original), que 
diz respeito ao sistema dominante atualmente, o qual com 
as mudanças do mundo, se desloca para lugares fora do seu 
propósito, até serem substituídos por novas maneiras de 
fazer as coisas; as inovações mais eficazes que o sistema 
original, que constituem-se como ponto de ruptura; e as 
inovações de longo prazo ou inovações radicais, que trazem 

uma maneira completamente nova de fazer as coisas e que 
tendem a substituir o sistema original ao longo do tempo7, 
e expõe a mudança social, observando três aspectos: o 
industrial, digital e regenerativo, nele observa-se o período 
de 2010 a 2030.

Outro resultado exposto no relatório são as habilidades 
mais significativas que vão ser exigidas até 2030 nos setores 
de Engenharia de Produção; Construção e infraestrutura; 
Transporte e Logística; TIC e digital; Serviços sociais e 
centrados no ser humano; Indústrias criativas; Agricultura 
e Ecologia, dentre as quais destacamos: metaprogramação, 
análise de big data e internet das coisas, habilidades 
socioemocionais, robótica, computação quântica, Design 
UX, entre outras. Outros estudos também reforçam o 
apresentado no relatório Future Skills for the 2020s - A 
New Hope (Habilidades Futuras para a década de 2020 - 
Uma nova esperança), tais como, o de Rasquilha e Veras6, 
ao dizerem que as competências sociemocionais terão 
prioridade no mundo do trabalho fazerem. Em seu estudo, 
Raquilha e Veras4 apresenta, as dez competências mais 
valiosas e as com perda de relevância para 2022, as quais 
são elencadas no quadro 1.

A demanda por novas competências é resultado de várias 
tendências, como o progresso tecnológico, a globalização 
e as mudanças demográficas.5 Diante disso o Eight 
Futures of Work estudo realizado pelo World Economic 
Forum9 estabelece que múltiplos cenários vão ocorrer 
simultaneamente de como o futuro do trabalho será até o 
ano 2030. Nesse sentido, Raquilha e Veras,6 apresentam o 
Mapa de Tendências do período de 2020 a 2030, exposto 
no quadro 2. Os autores abordam as tendências em quatro 
perspectivas, megatrends ou mega tendências, que são 
movimentos e mudanças que levam mais de dez anos para 
ocorrer e que influenciam decisivamente o futuro; behavioral 
trends ou tendências comportamentais, que ocorrem entre 
três e cinco anos e estão relacionadas ao comportamento; 
as business trends ou tendências de negócios que levam em 
média dois anos para acontecerem e que surgem em razão 
da atuação de empresas no mercado; e por fim as emerging 
trends ou tendências emergentes que surgem de forma 
rápida, em torno de 1 ano.6 
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Quadro 1. Competências mais valiosas e com perdade relevância 
para 2022

Competências mais  
valiosas

Competências com perda de 
relevância

Pensamento analítico e 
inovação;

Destreza manual, resistência e pre-
cisão;

Aprendizagem ativa e 
estratégias de aprendiza-
gem;

Habilidades de memória, verbal, 
auditiva e espacial;

Criatividade, originalida-

de e iniciativa;
Gestão de recursos financeiros e 
materiais;

Design tecnológico e pro-
gramação;

Instalação e manutenção de tecno-
logia;

Pensamento crítico;
Leitura, escrita, matemática e escu-
ta ativa;

Solução de problemas 
complexos;

Gestão de pessoal;

Liderança e influência 
social;

Controle de qualidade e conscienti-
zação de segurança;

Inteligência emocional; Coordenação e gestão do tempo;

Raciocínio, resolução de 
problemas e ideação;

Habilidades visuais, auditivas e de 
fala;

Análise e avaliação de 
sistemas.

Uso, monitoramento e controle de 
tecnologia.

Fonte: Elaboração pelo autor a partir de Rasquilha e Veras, 2020

Seguindo o apresentado por Rasquilha e Veras, o Centro 
de Pesquisa e Desenvolvimento em Telecomunicações - 
CPQD, descrevem as tecnologias que podem transformar 
as empresas brasileiras, que são: 5G; Multi Nuvem 
(Multicloud); Tudo Definido por Software Inteligência 
Artificial Emocional (Emotion AI); Inteligência Artificial 
na Borda (Edge AI); Interface de Uso Natural; Computação 
Cognitiva; Deep Learning; Digital Twin; Plataformas 
de “insights”; Computação Sensível ao Contexto; 
Automação Inteligente Blockchain; Identidade Digital 
Descentralizada ou Autossoberana; Biometria de Voz; 
Segurança Autoadaptativa; Tecnologias de proteção da 
privacidade; Autenticação Contínua; Contratos Inteligentes 
Experiência Imersiva – Realidade Virtual e Realidade 
Aumentada; Computação Quântica; Criptografia Quântica 
Mobilidade Elétrica ou Híbrida; Veículos Autônomos; 
Inteligência Artificial Embarcada (Emdedded AI); Internet 
das Coisas (IoT); Computação de Borda; Tecnologia 
Vestível - Wearable.3 Ambas as pesquisas apontam para 
as transformações que estão ocorrendo na sociedade e 
consequentemente no Mundo Trabalho. Pois com o advento 
de novas tecnologias na realidade das organizações, surge a 
necessidade de novos saberes e competências. 

Considerações Finais
Diante do apresentado nesse trabalho, nota-se a 

exigência de um novo perfil de trabalhador, que seja 
mais do que nunca “humano”, ou seja, possuam as 
competências socioemocionais e que as utilize em sua 
carreira. Aqui destacamos o humano, em razão de que os 
profissionais do século XXI, devem possuir mindset de 
crescimento, pensamento crítico e inovador, esteja apto 
a resolver problemas e compreenda cenários complexos, 
tenha liderança e influência social, perfil empreendedor e, 
por fim, possuam inteligência emocional e habilidades de 
relacionamento, ou seja, a atual configuração do mundo 
do trabalho exige o que o trabalhador seja cada vez 
mais humano e exerce sua humanidade em sua atuação 
profissional. 
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Quadro 2. Mapa de Tendências

Mega tendências Tendências comportamentais Tendências de negócios Tendências 
emergentes

Evolução Tecnológica e Conecti-
vidade Permanente

Empoderamento e DIY (Do it 
Yourself – Faça Você Mesmo)

Desmaterialização

Tecnologias Exponen-
ciais (IA, RA , RV, RM, 
IoT, IoE, Big Data, 3D 
printing, M2M)

Globalização, Força e Poder da 
Sociedade

Nômades Urbanos
Mobile 1st e Gadget Depen-
dente

E m p r e e n d e d o r i s m o 
Crescente

Envelhecimento, Explosão De-
mográfica e Intragera-cionalidade

Relax e Espiritual
Liderança Exponencial e Com-
partilhada em Organizações Ho-
rizontais

Carreiras Longas e Di-
versidicadas

Ambiente, Alterações Climáticas 
e Recursos Naturais

Economia da Experiência
Negócios e Empresas Cliento-
cêntricas

Smart e Autonomous

Poder das Novas Superpotências 
e das Economias Emergentes

Sociedade do Compartilhamen-
to, da Compaixão e da Econo-
mia Circular

Cultura de Inovação e Inovação 
Disruptiva

Agro Business Inteligen-
te e Indústria 4.0

Evolução Genética e Humanos 
2.0

Conexão Total e Convergente CoCriação e Colaboração
Propósito, Ética e Auten-
ticidade

Busca pelo Novo e pelo Desco-
nhecido

Beleza, Saúde e Bem Estar 
(Wellthy)

Brand Power e Storyteling Gamificação

Vidas Abundantes, mas Solitárias Design WoW
Gestão da Felicidade, Soft Skills 
e Inteligência Emocional

Vestiveis e Implantáveis

Redução das Desigualdades e 
Maior Transparência

EcoSustentabilidade Economia da Reputação
Omnicanal e Touchpoin-
ts Integrados
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Medo, Incerteza, Dúvida (FUD)

Regresso às Origens e Nostalgia Customização Radical Educação Híbrida

No Gender Realtime Marketing
ReUse, ReCicle, ReUtili-
ze (3R’s)

Urbanização Escritório Flexível
Computação Quântica e 
Data Analytcs

Grupos de Pertença e P2P (Peer 
2 Peer)

Online = Off-line, OmniCanal Matéria Programável

Individualismo e Privacidade Métricas, KPI,s e Analytics Edição de DNA

Instantaneidade, Imediatismo e 
Impaciência

Relacionamento Proativo
Nanotecnologia e Minia-
turização

Transformação Digital, Data e 
RPA (Automação)

FinTechs, Blockchain e 
Criptomoedas

Mindset StartUp; Home Office e 
Equipes Ágeis

Healthtechs e Manipula-
ção Genética

Flexible Strategic Thinking

MultiCulturalismo e 
MultiReligiões

Vidas Sociais em Midias 
Digitais

Novas Configurações Fa-
miliares

Avatares e Holografia

Recursos Energéticos 
(Solar e Eólico)

 

 Fonte. Adaptado de Rasquilha e Veras, 2020

Mega tendências Tendências 
comportamentais Tendências de negócios Tendências 

emergentes

Quadro 2. Mapa de Tendências - continuação.
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