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GURUPI ISOTHERMS PLOT (GIP): A TOOL WITH INTUITIVE AND FREE GRAPHIC INTERFACE AS AN ALTERNATIVE
FOR THE CALCULATION OF ADSORPTION ISOTHERMA PARAMETERS. Gurupi Isotherms Plot (GIP) is a new software
and has been developed to facilitate the study of absorptive processes. The adsorption isotherm parameters are determined by the

GIP in a non-linearized way, and the current version is implemented to determine the parameters of Langmuir, Freundlich, Dubinin-
Radushkevich, coefficient of determination (R?) and average relative error (ARE). In order to facilitate the access and use of the
program, a friendly graphical interface has been developed with a response time in seconds. It should also be noted that is a free
software. The program was tested with different sets of absorptive data and showed an excellent correlation with the literature data

proving its performance.
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INTRODUCAO

A escassez da dgua resultante do crescimento econdmico e
populacional € considerada como uma das ameagas mais importantes
para a sociedade humana. Dentro das proximas décadas a 4gua pode
tornar-se o recurso mais estratégico, especialmente em regides aridas
e semi-dridas do mundo.' Desse modo, alternativas que promovam
a sustentabilidade no uso da 4gua, tais como, educagdo ambiental e
tratamento de efluentes devem ser sempre planejadas.

A tecnologia de adsor¢do tem sido considerada como um dos
processos mais eficientes e econdmicos para a remocao de poluentes
de correntes aquosas. O processo de adsor¢do € superior a muitos
outros processos de tratamento em virtude do seu baixo custo e limite
de operacdo.”

A dindmica dos processos de adsor¢do de espécies quimicas
em soluc@o em materiais s6lidos, como minerais de argila, depende
da distribui¢@o destas espécies entre as fases sdlidas e liquidas. O
equilibrio de adsor¢ao € avaliado a partir das isotermas de adsor¢do
que sdo representadas pelas concentragdes das espécies quimicas nas
fases sdlidas em relagdo as das fases liquidas.?

A determinagdo de isotermas de adsorcdo € uma ferramenta
usada para caracterizar adsorventes. No entanto, a interpretacio
correta das isotermas requer a avalia¢@o de alguns fatores, tais como:
tamanho dos poros, propriedades do adsorvato e sua afinindade com o
adsorvente, entre outros.* Nesse contexto, a modelagem ¢ importante
para auxiliar na interpreta¢do de resultados experimentais e util para
a determinagdo de propriedades.’

Diversos modelos isotérmicos foram desenvolvidos, cada um com
caracteristicas proprias, o que os tornam singulares na descricio de
determinados sistemas de adsor¢do. Dentre os mais utilizados, para
avaliacdo da adsorcdo quimica, destacam-se os modelos isotérmicos
de Langmuir,*’ Freundlich,® Dubinin-Radushkevich,’ dentre outros.

O modelo de isoterma de Langmuir € frequentemente usado
para descrever as isotermas de equilibrio de adsor¢@o em superficies
homogéneas. Originalmente, a isoterma de Langmuir foi descrita para
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avaliar a adsorcdo de gases sobre sélidos. Entretanto, o modelo de
isoterma também pode ser aplicado a distribuicdo de equilibrio de
adsorvato entre as fases liquida e sélida.'°

O processo de adsor¢do em que uma superficie adsorvente
heterogénea estd envolvida na distribuiciio do adsorvato € explicado
pelo modelo de Freundlich.!! Desse modo, a isoterma de Freundlich
propde uma equacdo empirica que assume que a superficie do
adsorvente € heterogénea e com sitios de adsor¢cdo em diferentes
niveis de energia.'?

A equagdo de Dubinin-Radushkevich (DR) é amplamente
utilizada para a descri¢do da adsor¢@o em materiais microporosos.
A equagdo € de origem semiempirica e baseia-se nos pressupostos
de uma variag@o na energia potencial entre as fases dessorvidas e
adsorvidas e uma energia caracteristica de um dado sélido. Essa
equacdo proporciona um comportamento macroscopico de carga
de adsor¢do para uma dada pressdo.'* A isoterma de Dubinin-
Radushkevich € util para a estimativa da energia aparente e as
caracteristicas de adsorgdo.'

Investigacdes computacionais podem ser entendidas como um
instrumento preditivo para a orientagdo de andlises experimentais
bem como auxilio na compreensdo de resultados com o intuito
de alcancar maior eficiéncia além de interpretar vdrios aspectos
de um processo."””> De modo a minimizar os esfor¢os necessérios
para se realizar ensaios de adsorcdo, a utiliza¢do de ferramentas
computacionais que possibilitam ndo somente a reducdo do tempo
empregado como o aumento da praticidade no tratamento e andlise
de dados sdo de suma importincia.'®!’

Nesse contexto, o presente trabalho tem como objetivo a
proposi¢do de um software para tratamento de dados de andlises de
isoterma de adsorcdo, denominado Gurupi Isotherms Plot (GIP),
com intuito de disponibilizar, de forma gratuita, uma ferramenta
computacional com interface grafica intuitiva e amigédvel. Nessa
primeira versdo do software € possivel calcular as isotermas a partir
dos modelos de Langmuir, Freundlich e Dubinin — Raduskevich de
forma répida, simples e eficiente.
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PARTE EXPERIMENTAL
Desenvolvimento do software
O software GIP foi inicialmente desenvolvido para trés modelos

isotérmicos: Langmuir,*’ Freundlich® e Dubinin-Radushkevich®
descritos pelas equacdes (1) — (3). Sdo elas:
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em que Q, € a quantidade de adsorvato adsorvido por unidade de
massa do adsorvente, Q,, € a quantidade de adsorvato adsorvido, C,
¢é a concentragdo do adsorvato no equilibrio, R a constante dos gases,
T a temperatura, K; ¢ a constante de Langmuir, K a constante de
Freundlich, n representa a intensidade de adsor¢do e b,,, € a constante
de Dubinin-Radushkevich.

Para ajustar os dados obtidos experimentalmente, a saber Qe C,,
busca-se minimizar a soma das distincias entre amostras e isotermas.
Em outras palavras, busca-se determinar, por exemplo Q,, e K;, para
o modelo isotérmico de Langmuir, de modo a minimizar a soma
dos quadrados dos erros de aproximagdo entre os valores tabelados
(experimentais) e a isoterma. Analogamente, obtém-se os coeficientes
para os demais modelos isotérmicos. Para tal, utilizou-se o método dos
quadrados minimos, de forma a obter as equagdes (4) — (6), dadas por:
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Para obter os pontos de minimo das equagdes (4) — (6), calculou-se
as derivadas parciais em relacdo a cada uma das varidveis, igualando
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cada uma delas a zero | ——=0,——=0 |, Isso gera um sistema nao-
dy dy
linear para cada uma das isotermas.

Niao € o caso do GIP mas, cabe mencionar que em algumas
andlises de modelos isotérmicos sdo considerados os dados
linearizados uma vez que, a regressao linear &, de fato, mais facil de
usar e interpretar, mas em contraponto pode nao fornecer bons ajustes.
Mesmo que a regressao linear possa modelar diferentes curvas, pode
ocorrer de ndo se enquadrar de forma adequada a curva especifica do
diagrama de dispersdo. O emprego de regressao ndo-linear, apesar de
mais trabalhoso, pode fornecer resultados de ajustes mais precisos.
Desse modo o software foi desenvolvido levando em consideracdo
dados ndo-lineares por serem mais adequados e precisos para analise
de modelos isotérmicos.

As resolugdes dos sistemas ndo-lineares foram realizadas pelo uso
do método de Newton e os parametros de interesse para cada isoterma
determinados. De fato, para que haja convergéncia do método iterativo
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para a solug@o do problema de minimizacéo do residuo € necessério
que este se inicie das bacias de atragdo corretas. Visando amplo uso
dessa ferramenta computacional, com base na matriz utilizada e
fornecida pelo usudrio, sdo estimadas as regides de interesse para
se buscar os coeficientes das isotermas. Por se tratar de uma regiao
grande, € feita uma parti¢do do dominio em subretangulos e cada
vértice € usado como aproximagao inicial para o método iterativo.
Atingido o critério de parada, por exemplo uma quantidade maxima
de iteragdes, o resultado € comparado com o obtido anteriormente para
saber quais coeficientes manter. Uma das comparacdes € a imagem
das equacdes (4)-(6) nos pontos candidatos a minimo da fungéo.
Inicialmente, a implementag¢do numérica do algoritmo, necessaria
para resolver numericamente os sistemas ndo lineares, foi realizada
em linguagem C, com o software Dev-C++.'8

A implementac@o numérica para os testes estatisticos, coeficiente
de determinacdo, R?, e erro relativo médio, ERM, junto ao algoritmo,
foi realizada com a utilizag@o das equagdes (7) — (8), dadas por
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em que O: ¢ a quantidade de adsorvato obtida experimentalmente,

Q‘f”/ ¢ a quantidade de adsorvato adsorvida obtida através do
célculo das equagdes isotérmicas (apds a obtencdo dos pardmetros
desejados) e O “d ¢ a quantidade média de adsorvato adsorvida
obtida experimentalmente.

Apbs os testes de funcionalidade o cédigo foi reescrito em
linguagem Java, através da IDE Apache Netbeans.!” Essa escolha
facilitou o desenvolvimento da interface.

O software foi depositado para registro junto ao INPI pela
Universidade Federal do Tocantins (UFT) e com a finalizacdo dos
tramites do processo, 0 mesmo estard disponivel, de forma gratuita,
na pagina do programa de Pés-Graduagdo em Quimica da UFT,
www.uft.edu.br/ppgq.

RESULTADOS E DISCUSSAO
O programa e suas funcionalidades

O programa GIP foi desenvolvido para ser um software de
interface amigével, de facil uso no que diz respeito a determinag¢do
dos coeficientes das isotermas de adsor¢do. O usudrio deve fornecer
apenas, por exemplo, os dados experimentais de Qe e Ce, no caso das
isotermas de Langmuir e Freundlich. J4 no caso de usar a isoterma
de Dubinin-Raduskevich deve-se ainda fornecer a temperatura em
Kelvin. Na versdo apresentada estdo implementados trés modelos
isotérmicos para a escolha do usudrio: Langmuir, Freundlich e
Dubinin-Radushkevich. A Figura 1 apresenta a interface do programa.
Pode-se observar que o programa possui a opcdo de Idioma,
permitindo ao usudrio escolher entre o uso em Portugués, Inglés ou
Espanhol. Ao lado da caixa de idiomas € possivel observar uma caixa
de didlogo denominada Modelos Isotérmicos com a lista dos modelos
implementados e disponiveis para a escolha do usudrio.

Os dados experimentais para serem inseridos sdo: a quantidade
de adsorvato adsorvido por unidade de massa do adsorvente Qe e a
concentragdo do adsorvato no equilibrio Ce. A medida que os valores
escolhidos sdo inseridos no campo Dados, o nimero de amostras
(N. Amostras) vai se modificando. O programa também pode ser
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Figura 1. Interface grdfica do programa Gurupi Isotherms Plot

utilizado para gds, inserindo as varidveis de quantidade de adsorvato
adsorvido por unidade de volume do adsorvente Ve ao invés de Qe e
pressdo do adsorvato no equilibrio p ao invés de Ce.

Os dados determinados experimentalmente podem ser inseridos
manualmente no programa com o botdo Inserir ou importados
de uma planilha em .xlsx com a op¢do de Importar. Para usar a
funcionalidade de importag¢do de documento, € necessdrio que haja
uma planilha previamente preenchida (apenas com niimeros) de modo
que na primeira coluna vio os valores de Ce e na segunda coluna os
valores de Qe. E importante destacar que as casas decimais devem ser
separadas por ponto e ndo por virgula e que os modelos isotérmicos
foram implementados considerando o Sistema Internacional (SI).

Nessa vers@o, ao pressionar o botdo Plot tem-se o grifico
apenas com os dados amostrais. Para o usudrio obter os valores dos
coeficientes que fazem com que a isoterma melhor ajuste aos dados
experimentais, € necessdrio que seja pressionado o botdo Calcular.
Assim, além dos coeficientes ainda € gerado o gréafico que apresenta
os dados experimentais, a isoterma selecionada para andlise e os erros.
Selecio feita no campo Modelos isotérmicos. A Figura 2 apresenta
um exemplo prético do programa funcionando.

Outra funcionalidade do programa pode ser encontrada com um
clique no botio direito sobre o grafico. Com esse comando o usudrio
tem acesso a opgdes para edigdo do mesmo, dentre elas: copiar, salvar
como, imprimir, ampliar ou reduzir eixos e escala automatica, como
representado na Figura 3a. Nesse contexto, o software permite que o
usudrio analise regides especificas de interesse como regido de baixo
grau de ocupagdo dos sitios, Figura 3b, além de alteracdo de cores
do plano de fundo do gréfico, conforme a Figura 3c.

Performace e validacao do software

Para verificar a precisdo do software, confiabilidade e a
performance, diversos testes foram realizados, com dados obtidos de
diferentes literaturas disponiveis. Foram consideradas tanto adsor¢io
de liquidos quanto gds. O comparativo ocorreu com as seguintes
referéncias: Leal ef al.,”**' que utlizaram métodos ndo lineares para a
andlise dos modelos isotérmicos, Magriotis et al.*> e Magriotis et al.,”
que utilizaram métodos lineares para a andlise dos modelos isotérmicos
e com exemplos de livros-texto utilizados na 4rea, tais como: Atkins
e Paula,”* Castellan® e McQuarrie e Simon® que também utilizaram
métodos lineares para a andlise dos modelos isotérmicos.

O adsorvente utilizado nas literaturas Leal et al.**?! foi a caulinita
rosa, obtida na cidade de Ijaci — MG, tratada com dcido em diferentes
concentracdes e peroxido de hidrogénio, respectivamente. No caso
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Figura 2. a) Pardametros encontrados experimentalmente e adicionados no
GIP; b) resultados obtidos apds a execugdo do programa

de Magriotis et al.,”* as caulinitas: rosa, branca e amarela, obtidas
na cidade de Ijaci — MG, que receberam essa nomenclatura pela
coloragdo. Ja no trabalho de Magriotis et al.,”* foram utilizados
como adsorvente, a caulinita rosa, carvao ativado comercial (Marca
Cromoline) e uma zedlita desenvolvida pelo grupo.

No caso da comparag@o com os livros didéticos, foi considerado
somente o desenvolvimento dos exercicios.

Desse modo, a nomenclatura utilizada nas tabelas se deu a
partir dos adsorventes, no caso das referéncias dos artigos: caulinita
rosa (CR), caulinita amarela (CA), caulinita branca (CB), caulinita
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Figura 3. a) Propriedades dos grdficos gerados pelo GIP; b) imagem de uma regido de baixo grau de ocupagdo dos sitios e c) grdfico com cores e alteradas

tratada com perdxido de hidrogénio (CP), caulinita tratada com 4cido
1 mol L' (KA-01), caulinita tratada com 4cido 2 mol L' (KA-02),
carvao ativado (CARV) e zedlita (ZEO). Para os exercicios dos livros
anomenclatura utilizada nas tabelas se deu pela abreviagdo dos nomes
dos autores e numero do exercicio: Atkins (ATK —25.1, ATK - 25.7),
Castellan (CAS — 18.21) e McQuarrie (MC —29.66). As Tabelas 1 e
2 apresentan as matrizes de dados usadas.

A escolha do conjunto de dados considerou alguns pontos
importantes: o primeiro foi a utilizacdo de dados publicados em
artigos de um grupo de pesquisa que atua na drea. O segundo foi a
comparagdo com livros textos que sdo utilizados no meio académico
e que apresentam dados amostrais para a fase liquida e para a fase
gasosa, auxiliando na validacdo do software em diferentes fases.

Outro ponto a considerar é que o conjunto de dados proposto
nos exercicios dos livros em conjunto com o software GIP pode ser
utilizado também de forma didética por professores nas disciplinas
em que os modelos isotérmicos sdo estudados. Cabe destacar que
a utilizacdo das matrizes em questdo teve por finalidade avaliar a
eficiéncia e confiabilidade do software, com o intuito de validar o
programa, por meio de comparacdo com dados existentes na literatura
e ndo efetuar uma andlise sobre os ajustes dos dados aos modelos
isotérmicos dos autores.

Os dados das Tabelas 1 e 2 foram inseridos no software GIP
e foram calculados os parametros para as isotermas de Langmuir,
Freundlich, Dubinin-Radushkevich, R? e ERM. Para avaliar a precisdo
do GIP, foram avaliado os desvios entres os valores das literaturas e
os encontrado pelo software, equagdo (9), dada por:

Desvio = |Valor da Lietratura - Valor encontrado pelo GIPI. (9)

Performace do GIP em comparacio com resultados nao
linearizados

Os resultados encontrados para o software GIP, levando em

consideragdo a comparagdo com dados ndo linearizados, estdo
representados na Tabela 3. Os valores entre parénteses sdo os desvios
encontrados conforme a equacio 9. Ao avaliar o comparativo com
os resultados ndo linearizados, Tabela 03, foi possivel observar que
os resultados do GIP apresentaram boa correlacdo com os valores
da literatura. Os resultados dos desvios aproximaram-se de zero
para a maioria dos resultados analisados. Desse modo, foi possivel
observar que o GIP apresentou boa precisdo quando comparado a
dados ndo linearizados.

Performace do GIP em comparacio com resultados
linearizados em fase liquida

Os resultados encontrados para o software GIP em comparacio
com os dados linearizados estdo representados na Tabela 4.

O comparativo com os parametros linearizados em fase liquida,
Tabela 4, apresentam um maior desvio entre os valores (ref — GIP)
em relacdo ao comparativo com os dados ndo linearizados. Porém
esse fato pode ser justificado pela diferenga de métodos empregados
para a obtencdo dos parametros, uma vez que, o software considera
métodos nao linearizados. No entanto, € possivel observar a precisio
do software em relacdo aos melhores ajustes dos modelos isotérmicos
descritos nas referéncias.

Performace do GIP em comparacio com resultados
linearizados em fase gasosa

Para a fase gasosa foram avaliados trés matrizes e os resultados
estdo representados na Tabela 5.

Foi possivel observar, na andlise de matrizes com adsorvatos
gasosos que o GIP respondeu com precisido aos resultados dos
exemplos/problemas. Os desvios observados podem estar relacionados
as diferengas no método de andlise, uma vez que as referéncias nesse
caso consideraram métodos linearizados para a andlise enquanto o
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Tabela 1. Valores de Qe e Ce determinado para em diferentes matrizes, com suas respectivas temperaturas de andlise
Tratamento dcido 1 mol L — (KA-01) Referéncia
Ce (mgL™) 0 4,320 8,640 12,200 33,110 45,910 78,100 531,510 1576,970 T (K)
Qe(mg g™) 0 0,568 4,130 8,780 21,690 35,400 42,190 42,420 298,15
Tratamento 4cido 2 mol L — (KA-02) ;Z?IZO
Ce (mgL™) 1,590 3,640 5,230 11,060 19,770 32,650 60,150 488,330 1531,500 T (K)
Qe (mg g™) 0,841 2,636 4,477 8,894 23,023 46,735 48,797 46,740 46,850 298,15
Caulinita Rosa (CR)
Ce (mgL™) 1,370 4,710 22,940 59,730 81,950 131,990 645,300 1634,800 T (K)
Qe (mg g™) 2,860 4,520 7,710 19,030 31,810 32,800 35,470 36,510 298,15 Leal
Tratamento com peréxido (CP) etal”
Ce (mg L) 6,060 4,090 9,318 10,379 26,136 41,970 85,379 586,439 1584,550 T (K)
Qe (mg g™) 0,394 2,591 4,069 8,960 22,386 35,800 41,460 41,360 41,545 298,15
Caulinita Branca (CB)
Ce (mgL™) 39,594 43,940 42,970 85,950 226,940 594,617 950,860 3488,693 T (K)
Qe (mg g™) 1,040 2,610 5,700 11,400 17,310 30,540 34,610 31,131 298,15 Magriotis
Caulinita Amarela (CA) etal”
Ce (mgL™) 6,702 12,743 28,129 62,110 166,320 382,386 T (K)
Qe (mg g™) 4,330 5,726 7,187 13,789 23,368 21,761 298,15
Carvao Ativado (CARY)
Ce (mgL™) 0 19,070 34,520 75,120 98,160 384,440 810,290 T (K)
Qe (mg g™) 0 8,090 16,540 32,490 50,180 61,550 68,970 298,15 Magriotis
Zedlita (ZEO) etal”
Ce (mgL™) 0 3,776 6,735 15,023 108,148 225308 683,792 1207,786 T (K)
Qe (mg g™) 0 2,622 4,326 8,498 49,185 77,469 81,620 79,222 298,15
Problema 25.7 — Atkins e Paula (2012) (ATK 25.7)
Ce(mgL") 0 0,050 0,100 0,500 1,000 T (K) ’;;l:;‘;f
Qe (mg g™) 0 0,040 0,060 0,120 0,160 298,15
Tabela 2. Valores de p e V,, determinado para em diferentes matrizes, com suas respectivas temperaturas de andlise
Exemplo 25.1 — Atkins e Paula (2012) (ATK 25.1) Referéncia
p (Kpa) 0 10,200 18,600 25,500 31,500 36,900 41,600 46,100 T (K) Atkins e
V, (cm®) 0 13,300 26,700 40,000 53,300 66,700 80,000 93,300 273 Paula®
Problema 18.21 - Castellan (2011) (CAS 18.21)
p (mmHg) 0 100,000 200,000 300,000 400,000 T (K) Castellan
V, (cm®) 0 9,750 14,500 18,200 21,400 273,15
Problema 29.66 — McQuarrie e Simon (1997) (MC 29.66) MeQuarrc ¢
software utiliza métodos ndo linearizados. A comparagio € vélida Performace geral do GIP

pois, apesar da diferenca dos métodos, foi possivel observar que a
tendéncia de ajuste ao melhor modelo isotérmico, proposto por tais
literaturas, foi seguida.

Nesse contexto, € possivel destacar o problema proposto por
Castellan.” No problema, o autor propde um conjunto de dados que se
ajusta perfeitamente ao modelo de Freundlich. Esse fato foi facilmente
detectado, com o auxilio do GIP, a partir da andlise de R que foi
igual a 1,00 e de um erro relativo médio muito baixo (0,006), além
dos gréaficos experimental e calculado que foram andlogos. No intuito
de verificar o ajuste dos dados aos outros modelos implementados,
foi possivel confirmar o melhor ajuste para a isoterma de Frendlich,
conforme proposto pelo exercicio. A Figura 4 apresenta o resultado
obtido no GIP do problema para a isoterma de Freundlich.

De maneira geral os resultados obtidos pelo GIP comprovam a
eficiéncia do método empregado no software para os pardmetros das
isotermas analisadas, seja para os parimetros linearizados como os
ndo linearizados e para as fases liquida ou gasosa. A Figura 5 mostra
a dispersdo dos desvios encontrados (Tabela 3-5) e, como observado,
a maior parte dos desvios se encontra préximo de zero.

A obtencdo dos valores de R? e de erro relativo médio (ARE)
foram outros critérios importantes para a comparagao dos resultados
do software com algumas das referéncias. Em especial aquelas que
consideram esses fatores em suas analises.

Cabe destacar que o cdlculo € realizado em poucos segundos
apos o inicio mostrando assim um bom desempenho em termos de
velocidade.
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Tabela 3. Comparativo dos dados obtidos no GIP e os descritos por Leal er al.***' que consideram métodos nio lineares na andlise. Desvios entre os valores

encontrados pelo GIP e das literataura estdo representados entre parénteses

Isoterma de Langmuir

Qm(mg g™') K (L mg™) R? ERM

[ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP tref]
KA-01 46,990 (0,000) 46,990 0,033 (0,000) 0,033 0,917 (0,000) 0,917 11,939 (0,006) 11,933 Leal et al®
KA-02 52,570 (0,000) 52,570 0,050 (0,000) 0,050 0,882 (0,000) 0,882  8,839(0,112) 8,951
CP 46,190 (0,003) 46,193 0,034 (0,000) 0,034 0,912 (0,000) 0,912 23,061 (0,027) 23,088 Leal et ai
CR 39,950 (0,610) 39,340 0,023 (0,200) 0,223 0,928 (0,000) 0,929 2,201 (0,141) 2,060

Isoterma de Freundlich
(mg' l—llgg—anm) N R’ ERM ety

[ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP
KA-01 11,147 (0,267) 11,414 4,409 (0,695) 5,104 0,695 (0,010) 0,685 31,076 (0,023) 31,053 Leal ef al.2
KA-02 11,381 (0,000) 11,381 4,577 (0,000) 4,577 0,635 (0,000) 0,635 21,702 (2,035) 23,737
Cp 8,402 (0,000) 8,402 4,157 (0,000) 4,157 0,682 (0,000) 0,682 37,748 (2,136) 39,884 Leal of al.?
CR 7,945 (3,459) 4,486 4,394 (1,178) 3,216 0,774 (0,019) 0,755 7,314 (4,184) 3,130

Isoterma de Dubinin-Raduskevich
Qm (mgg™) bpr(mol’kJ—2) E,(kJmol™) R? ERM [ref]

[ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP
KA-01 42,970 (0,000) 42,970 0,0000872 (0,000) 0,0000871 75,730 (0,030) 75,760 0,963 (0,000) 0,963 3,186 (0,000) 3,186  [eal
KA-02 49,460 (0,000) 49,460 0,0000387 (0,000) 0,0000386 113,600 (0,140) 113,740 0,9730 (0,000) 0,9730 3,568 (0,000) 3,568 e al”
CP 40,930 (0,326) 40,604  0,00004 (0,000)  0,0000316 107,630 (0,050) 107,680 0,978 (0,006) 0,972 3,004 (0,946) 2,058 [ eq]
CR 36,510 (1,100) 35,410  0,0002 (0,000) 0,00022 50,000 (1,986) 48,014 0,950 (0,009) 0,941 3,004 (0,004) 3,000 efal’

Tabela 4. Comparativo dos dados obtidos no GIP e os descritos por Magriotis et al.?>* e Atkins e Paula* que consideram métodos lineares na anélise. Desvios
entre os valores encontrados pelo GIP e das literataura estdo representados entre parénteses

Isoterma de Langmuir

Qm(mg g™) K (L mg™) R? ERM ety
re
[ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP
CA 25,780 (1,118) 26,898 0,0200 (0,002) 0,018 0,966 (0,006) 0,960  -------- 0,957
Magriotis et al.*
CB 34,670 (3,403) 38,073 0,0056 (0,001)  0,0042 0,971 (0,024) 0947 - 6,097
CARV 78,080 (0,002) 78,082 0,0107 (0,000) 0,0107 0,991 (0,027) 0964 - 1,229
Magriotis et al.”
ZEO 86,710 (3,855) 90,565 0,018 (0,005)  0,0125 0,987 (0,007) 0,980  --------- 2,156
Isoterma de Freundlich
KF 2
(mglfl/n kgfl Ll/n) N R ERM [ref]
[ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP
CA 3,650 (0,966) 2,684 3,879 (1,204) 2,675 0,886 (0,021) 0,907  ----m--- 1,227
Magriotis et al.
CB 4,200 (1,549) 2,651 3,879 (0,836) 3,043 0,855 (0,074) 0,781  ----—---- 11,557
CARV 6,696 (0,000 6,696 2,778 (0,00) 2,778 0,972 (0,079) 0,893 - 2,324
Magriotis et al.
ZEO 10,220 (3,275) 6,945 3,217 (0,534) 2,683 0,961 (0,097) 0,864  ---—--- 7,637
ATK 25.7 0,160 (0,000) 0,160 2,400 (0,110) 2,290 - 0,999 e 0,126 Atkins e Paula®
Isoterma de Dubinin-Raduskevich
Qm (mg g™) bpr(mol? kJ2) E, 4 (kJ mol™) R? ERM [ref]
re
[ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP
CA - 22,098  ---eeee- 0,0001773  —----mmm- 53,100  --------- 0,864  ------ee- 2,491 Magriotis
CB e 30,332 e 0,0014305  ----—--- 18,700  ---------- 0917  —--—ee- 3,538 etal®
CARV e 64,091  ---eee- 0,0004132  ---meee- 34,790 - 0,945  —emeeeee 1,880 Magriotis
ZEO e P IV S—— 001l A— X X0 | J— (11— 3,115 etal®
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Tabela 5. Comparativo dos dados obtidos no GIP e os descritos por Atkins e Paula,* Castellan® e Macquarrie e Simon,*® que consideram métodos lineares na

andlise. Desvios entre os valores encontrados pelo GIP e das literataura estdo representados entre parénteses

Isoterma de Langmuir

Vm K

2
(*cm?; "m?) (‘kPa”'; mmHg! fbar ') R ERM [ref]
[ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP
ATK 25.1a  111,000° (2,783) 113,783* 0,00751¢(0,00) 0,0072¢ - 0,9999 - 0,049 Atkins e Paula*
CAS 18.21 - 32,626 - 0,004 © - 0,997 - 0,094 Castellan®
MC 29.66 - 1,713° - 0,001f - 0,306 - 1,867 Macquarrie e Simon?
Isoterma de Freundlich
e N e e
(*cm?; Pm?) [ref]
[ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP
ATK 25.1a - 1,678 - 1,364 - 0,999 - 0,159 Atkins e Paula*
CAS 18.21 0,717* (0,005) 0,722* 1,760 (0,008) 1,768 - 1,000 - 0,006 Castellan®
MC 29.66 0,026 (0,000) 0,026° 4,540 (0,104) 4,644 - 0,995 - 0,160 Macquarrie e Simon?
Isoterma de Dubinin-Raduskevich
Vm (*cm?®; *m?) bpg (mol?J2) E, 4 (kJ mol™) R? ERM [ref]
re
[ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP [ref] GIP
ATK 25.1a - 45,056 ¢ - 0,0001407 - 59,600 - 0,923 - 1,414 Atkins e Paula (2012)*
CAS 18.21 - 20,537 - 0,0016399 - 17,460 - 0,967 - 0,353 Castellan (2011)%
MC 29.66 - 0,052° - 0,0000015 - 577,130 - 0,992 - 0,165 Macquarrie e Simon (1997)%*
5 T T T T
Parameters Statistical Tests ) V:
4 i
Plot *
Temperature (K) R2 1,0000 E ¥ ¥ ¥
R (3(mol K)-1) 8.314 ARE 0,0056 3 X ]
Results % 2 __ * * % __
Qm (Vm) b t.l;_; 14 % X * BK* X x **% -1
o ] ]
& g2 £ 5 0 - mmonk Xt ROCHORSIIN X B RS EY
n 1,7679 < 4 4
Z 4 ]
Graphic g 1
Qe vs Ce g 27 ]
34 i
20,0 E
4 i
17,5 ] ]
15,0 -5 T T T T T T T T
0 20 40 60 80
o 125
© 00 Numero de desvios
75 Figura 5. Grdfico dos desvios calculados entre os valores das referéncias e
os valores do GIP
5,0
:'? médio (ERM) também estido implementados no programa, permitindo,
0.0 100 135 150 175 200 235 250 275 300 355 350 375 400 assim, que o usudrio ja tenha dados estatisticos para seus resultados.
Ce O software € livre, apresenta um interface de facil uso e uma resposta
== Observed =emFreundich rdpida (na casa de segundos). Desse modo, o Gurupi Isotherms Plot

Figura 4. Resultado obtido do programa Gurupi Isotherms Plot para o pro-
blema proposto por Castellan®

CONCLUSOES

O presente trabalho apresentou o software GIP, que permite
calcular parametros das isotermas de Langmuir, Freundlich, Dubinin-
Radushkevich. A partir do teste do programa, com dados obtidos da
literatura, foi possivel observar uma excelente precisdo do software.
Os pardmetros de coeficiente de determinacéo (R?) e erro relativo

apresenta-se como uma alternativa gratuita, rdpida e eficiente para
auxiliar alunos e pesquisadores em estudos de processos adsortivos.
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