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Resumo: Este trabalho, orientado pela Prof. Dr. Vanessa Nunes Alves e 
coorientado pela MSc. Eduarda Garcia Santana, tem como tema "Da química verde 
à ciência de dados: Avaliação das métricas de sustentabilidade de métodos de 
determinação de poluentes com apoio da inteligência artificial". A técnica 
empregada baseou-se na análise comparativa entre diferentes métodos de 
determinação do mesmo analito, um poluente metálico, em amostras de mesma 
natureza. A relevância ambiental desta pesquisa está na análise e correlação de 
dados da literatura com o apoio da inteligência artificial, utilizada para organizar, 
tratar e interpretar as informações. Esses dados foram aplicados nas ferramentas 
de métricas de sustentabilidade GAPI e AGREE, que avaliam o quão 
ambientalmente corretos são os métodos analíticos. Dessa forma, a pesquisa 
busca promover a aplicação e o desenvolvimento de procedimentos mais 
sustentáveis para superar os desafios nas análises químicas ambientais. 

 
Palavras-chave: Poluente metálico; Métricas de sustentabilidade; GAPI; AGREE; 
Inteligência artificial 

1. INTRODUÇÃO 

A crescente preocupação global com a preservação ambiental e a saúde 

pública tem impulsionado a transição da química analítica convencional para a 

Química Analítica Verde. Tradicionalmente, métodos de análise química podem 

demandar grandes volumes de solventes orgânicos, elevado consumo energético, 

reagentes perigosos e geração significativa de resíduos. Esse paradoxo de analisar o 

meio ambiente utilizando procedimentos potencialmente poluidores também 

impulsionou o surgimento e a consolidação de técnicas analíticas mais sustentáveis 

(PŁOTKA-WASYLKA, 2021; CANNAVACCIUOLO, 2022).  
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Embora as técnicas analíticas convencionais para determinação de poluentes 

metálicos mais utilizadas ofereçam vantagens operacionais indiscutíveis, como a 

capacidade de analisar múltiplos elementos e alta sensibilidade, elas frequentemente 

falham em critérios de sustentabilidade ambiental (“greeness”). A dependência de 

métodos que operam sob altas temperaturas ou pressões resulta em um consumo 

energético considerável, somado à exigência de insumos de alto custo e impacto, como 

o grande volume de argônio necessário para a manutenção do plasma em um 

equipamento de Espectrometria de Massa com Plasma Indutivamente Acoplado, por 

exemplo. Além disso, a necessidade de tratamentos prévios das amostras expõe outro 

problema ecológico crítico, associado ao uso extensivo de solventes e produtos 

químicos tóxicos. Esses reagentes não apenas representam riscos ocupacionais à 

saúde humana, mas também ameaçam a integridade dos ecossistemas após o 

descarte, estando em desacordo com os princípios da Química Analítica Verde 

(PROVETE, 2024; ADEWOLE, 2025). 

Nos últimos anos, ferramentas quantitativas de avaliação de sustentabilidade 

vêm sendo desenvolvidas para comparar os métodos analíticos sob a perspectiva 

ambiental. Entre essas ferramentas, destacam-se o Green Analytical Procedure Index 

(GAPI), e o Analytical GREEnness Metric (AGREE), amplamente utilizados para avaliar 

o grau de aderência de métodos analíticos aos princípios da Química Analítica Verde 

(YIN, 2024; BHALODIA; DESAI, 2025). De forma complementar, a crescente 

disponibilidade de dados experimentais e o avanço da ciência de dados e da inteligência 

artificial (IA) têm possibilitado novas abordagens para análise, interpretação e 

otimização de métodos analíticos. Técnicas de inteligência artificial (IA) permitem 

identificar padrões, correlacionar variáveis e apoiar decisões na escolha de métodos 

mais sustentáveis sem comprometer o desempenho analítico (MOURAD; EL-YAZBI; 

YOUSSEF, 2025). 

2. REVISÃO BIBLIOGRÁFICA 

2.1. Poluentes metálicos e sua determinação analítica 

Metais potencialmente tóxicos são amplamente monitorados em matrizes 

ambientais como água, solo, sedimentos e efluentes industriais. Técnicas analíticas 

tradicionais para sua determinação incluem a espectrometria de massas com plasma 

indutivamente acoplado (ICP-MS), que se destaca pela altíssima detectabilidade e 
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capacidade de análise de diversos elementos, permitindo a quantificação de metais em 

níveis baixos, além de análises isotópicas. A espectrometria de emissão atômica ou 

óptica com plasma indutivamente acoplado (ICP-AES ou ICP-OES) baseia-se na 

emissão de radiação característica dos elementos excitados no plasma, sendo 

amplamente utilizada para análises com boa precisão e ampla faixa de utilização.  

Barata-Silva et al. (2025) investigaram a presença de íons metálicos em 

amostras biológicas (sangue, soro e urina) de bombeiros militares que atuaram no 

salvamento após o rompimento da barragem de rejeitos em Minas Gerais. Utilizando os 

equipamentos de ICP-MS e ICP OES, o estudo relatou que todas as amostras 

continham níveis acima dos valores de referência para a maioria dos íons metálicos, 

principalmente para o ferro, altamente presente no ambiente do desastre ambiental. 

A espectrometria de absorção atômica (AAS) é uma técnica empregada para a 

determinação individual de metais, podendo ser classificada de acordo com o modo de 

atomização do analito, como chama, eletrotérmica e geração de hidreto, em função do 

elemento e da faixa de concentração..  

A espectrometria de fluorescência atômica (AFS) caracteriza-se por elevada 

sensibilidade e seletividade, sendo especialmente aplicada à determinação de 

elementos como mercúrio, arsênio, selênio e antimônio. Por fim, a espectrometria de 

emissão por plasma induzido por laser (LIBS) permite análises rápidas e diretas, 

geralmente com mínimo ou nenhum preparo de amostra, sendo amplamente 

empregada na caracterização de sólidos, como solos e sedimentos, embora apresente 

limitações em termos de sensibilidade quando comparada às técnicas baseadas em 

plasma indutivamente acoplado (JIN, 2020). 

Apesar dessas técnicas terem alta detectabilidade (capacidade de detectar 

quantidades mínimas)[E1] e seletividade (capacidade de distinguir substâncias em 

misturas complexas)[E2], elas geram desafios significativos à sustentabilidade no que 

tange às análises químicas de íons metálicos. Tais técnicas, frequentemente, podem 

necessitar de etapas de preparo de amostras, extremamente rigorosas, como a 

digestão ácida com reagentes concentrados e corrosivos, podendo oferecer riscos 

ocupacionais para os laboratoristas, já que esses processos geram um volume 

considerável de resíduos tóxicos. Além disso, essas técnicas demandam um consumo 

energético elevado para manter equipamentos de grande porte em operação. 

Entretanto, buscando vencer tais limitações, diversosestudos propõem alternativas que 

priorizam a eficiência e a redução de danos ambientais a partir da Química Analítica 
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Verde. Nesse contexto técnicas de microextração surgem como uma solução viável 

para reduzir o uso de solventes orgânicos, o desenvolvimento de sensores 

eletroquímicos e dispositivos espectroscópicos portáteis permitem a transição do 

laboratório para o local da coleta (in situ) (CAMPOS, 2015).  

Buscando uma abordagem sustentável e inovadora, Oliveira et al. (2025) 

combinou a extração induzida pela quebra de microemulsão (EIMB) com a análise 

digital de imagens (DIA) para a determinação de ferro em amostras de gasolina, sendo 

esse um dos fatores de adulteração no combustível e extremamente necessário para o 

controle de qualidade e segurança ambiental. Ao reduzir o consumo de reagentes sem 

comprometer a confiabilidade do método, a abordagem EIMB-DIA mostrou-se uma 

alternativa eficaz para a quantificação de metais em matrizes complexas, como 

amostras de combustíveis. 

2.2. Química Analítica Verde e Métricas de Sustentabilidade 

A base conceitual da Química Verde é sustentada pelos 12 princípios propostos 

por Anastas e Warner em 1998, que orientam a prevenção da poluição, o uso de 

substâncias menos tóxicas, a redução do consumo de energia e a minimização da 

geração de resíduos. Esses princípios são amplamente reconhecidos como um marco 

na área e funcionam como um guia para alinhar práticas químicas aos objetivos de 

sustentabilidade, contribuindo para o enfrentamento de desafios ambientais e climáticos 

globais (ANASTAS; WARNER, 2000). 

No contexto da Química Analítica Verde, os 12 princípios foram adaptados para 

considerar as particularidades dos procedimentos analíticos, como preparo de 

amostras, consumo de reagentes, tempo de análise e geração de resíduos. A partir 

dessa adaptação, tornou-se possível avaliar de forma mais sistemática o desempenho 

ambiental de métodos analíticos, indo além de critérios tradicionais como sensibilidade 

e precisão. Assim, a Química Analítica Verde propõe que a escolha de um método 

analítico leve em conta não apenas sua eficiência técnica, mas também seus impactos 

ambientais ao longo de todo o processo. 

Para quantificar o quão “verde” é um método analítico, foram desenvolvidas 

ferramentas métricas específicas, como o GAPI (Green Analytical Procedure Index) e o 

AGREE (Analytical GREEnness Metric). O GAPI avalia o ciclo de vida completo do 

procedimento analítico por meio de um conjunto de campos gráficos coloridos em verde, 
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amarelo e vermelho, que representam, respectivamente, baixo, médio e alto impacto 

ambiental, desde a coleta da amostra até o tratamento final dos resíduos. Já o AGREE 

baseia-se diretamente nos 12 princípios da Química Analítica Verde e apresenta o 

resultado em um diagrama circular, com uma pontuação global variando de 0 a 1, o que 

facilita a comparação visual e objetiva entre diferentes métodos analíticos. As Figuras 

1 e 2 apresentam a aparência das ferramentas GAPI e AGREE, respectivamente. 

Figura 1 – Aparência da ferramenta GAPI 

 

Fonte: Autora (2026) 

Figura 2 – Aparência da ferramenta AGREE 

Fonte: Autora (2026) 

O EIMB-DIA, método supracitado proposto por Oliveira et al. (2025), teve seu 

grau de sustentabilidade analítica calculado utilizando a ferramenta AGREEprep, em 
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que fatores como preparação de amostras, consumo de reagentes e energia, geração 

de resíduos e a adoção de práticas laboratoriais mais sustentáveis são levados em 

consideração. O resultado obtido pela ferramenta é um pictograma, apresentado na 

Figura 3, com valor parcialmente favorável na minimização do impacto ambiental e 

alinhado com aos princípios da sustentabilidde ambiental.  

Figura 3 - Pictograma AGREEprep de Fe(III) detectado na gasolina pelo 

método de Oliveira et al. (2025) 

 

Fonte: Oliveira et al. (2025) 

2.3. Aplicação da Inteligência Artificial na Química Verde 

A ciência de dados tem se tornado cada vez mais relevante na química analítica, 

especialmente por facilitar o tratamento e a interpretação de grandes volumes de dados 

experimentais. Técnicas de aprendizado de máquina permitem identificar padrões, 

relacionar variáveis e prever o desempenho de métodos analíticos, o que contribui para 

otimizar procedimentos e apoiar decisões mais precisas (YANO, 2022). 

Além disso, ferramentas de inteligência artificial vêm sendo aplicadas no 

desenvolvimento e aprimoramento de métodos analíticos. Com elas, é possível 

selecionar condições experimentais mais adequadas com menos ensaios, reduzindo o 

consumo de reagentes, o tempo de análise e os custos operacionais. Esse uso também 

aumenta a confiabilidade dos resultados, tornando os processos mais eficientes e 

robustos (LUO, 2023). 

No campo da sustentabilidade, métricas como GAPI e AGREE fornecem 

indicadores sobre o impacto ambiental dos métodos analíticos. Esses dados podem ser 

usados em modelos computacionais para comparar técnicas, classificar métodos de 

acordo com seu nível de sustentabilidade e prever o desempenho ambiental de novas 
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abordagens. Assim, a inteligência artificial contribui não apenas para avanços técnicos, 

mas também para práticas mais sustentáveis na química analítica (MOURAD; EL-

YAZBI; YOUSSEF, 2025). 

3. MATERIAIS E MÉTODOS 

O presente estudo foi desenvolvido a partir de uma revisão bibliográfica 

sistematizada, realizada nas bases de dados Portal de Periódicos CAPES (CAFE 

CAPES) e Google Scholar, com o objetivo de identificar artigos científicos relevantes e 

atualizados relacionados ao tema da pesquisa. Foram priorizadas publicações no 

período de 2021 a 2025, a fim de garantir a atualidade das informações analisadas. 

A estratégia de busca utilizou as seguintes palavras-chave, em português e 

inglês, combinadas por operadores booleanos quando aplicável: poluentes metálicos, 

ferro, métodos de determinação analítica, química verde, métricas de sustentabilidade, 

GAPI, AGREE e inteligência artificial. A seleção dos artigos considerou critérios de 

relevância temática, clareza metodológica e aplicabilidade das técnicas analíticas para 

a determinação do teor de ferro em diferentes matrizes. 

A partir do conjunto de trabalhos selecionados, dois artigos-base que realizaram 

a determinação analítica do teor de ferro foram escolhidos para análise aprofundada 

(DE PAULA, 2021; SANTANA; ALVES, 2024). As metodologias descritas nesses 

artigos foram avaliadas quanto aos seus aspectos de sustentabilidade analítica por 

meio da aplicação das métricas Green Analytical Procedure Index (GAPI) e Analytical 

GREEnness Metric (AGREE). A ferramenta GAPI, disponível em 

https://fotouhmansour.github.io/ComplexMoGAPI/, foi utilizada para avaliar o impacto 

ambiental das etapas do procedimento analítico, considerando desde o preparo de 

amostras até a determinação final. Complementarmente, a métrica AGREE, acessível 

em https://agreeprep.anvil.app, foi aplicada para quantificar o grau de aderência das 

metodologias aos 12 princípios da Química Analítica Verde, permitindo uma análise 

comparativa do nível de sustentabilidade ambiental das técnicas empregadas nos 

estudos selecionados. 

4. DISCUSSÃO DE RESULTADOS 

Os critérios avaliados pela ferramenta AGREE incluem o preparo e 

acondicionamento da amostra, o uso de materiais perigosos, a sustentabilidade, 
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renovabilidade e reutilização dos materiais empregados, a geração de resíduos, a 

economia no tamanho da amostra, a produtividade analítica (throughput da amostra), o 

nível de integração e automação do procedimento, o consumo de energia, a 

configuração pós-preparo da amostra para a etapa analítica e, por fim, a segurança do 

operador. Cada um dos 12 princípios da química analítica verde é avaliado 

individualmente por meio de perguntas orientadoras na ferramenta, nas quais o usuário 

atribui uma pontuação normalizada entre 0 e 1, sendo 0 desempenho totalmente 

desfavorável sob o ponto de vista da química verde e 1 para o desempenho ideal, 

alinhado à química verde. Dessa forma, valores intermediários representam níveis 

graduais de conformidade. As Figuras 4 e 5 apresentam os resultados obtidos ao inserir 

os dados para os trabalhos de De Paula (2021) e Santana e Alves (2024). O trabalho 

de De Paula (2021) obteve menor índice (0,64) que o de Santana e Alves (2024) (0,68), 

devido ao maior impacto do volume das amostras e do desperdício. 

Figura 4 – Resultado do método de De Paula (2021) no AGREE 

Fonte: Autora (2026) 
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Figura 5 – Resultado do método de Santana e Alves (2024) no AGREE 

Fonte: Autora (2026) 

A GAPI é uma ferramenta qualitativa–semiquantitativa desenvolvida para avaliar 

o grau de sustentabilidade ambiental de métodos analíticos, desde a coleta da amostra 

até o tratamento de resíduos. A partir de um conjunto de critérios organizados em 

etapas dos procedimentos realizados, é feita uma classificação segundo um sistema de 

cores, que indica o nível de impacto ambiental, sendo verde relativo a baixo impacto 

ambiental, amarelo, um impacto moderado e vermelho, a condição mais desfavorável, 

de alto impacto ambiental. O resultado final é um pictograma com a atribuição das cores, 

que permitem identificar quais etapas do método são ambientalmente críticas e de um 

valor atribuído a cada cor (3 para verde, 2 para amarelo e 1 para vermelho) e 
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multiplicado pelo número de critérios analisados. Ao final uma pontuação é atribuída a 

cada análise, sendo aqulela ≥75 lida como “sustentabilidade excelente”, de 50 a 74 

como “sustentablidade aceitável” e <50 como “sustentabilidade inaceitável”. No caso 

desse trabalho foram analisados os critérios relacionados à preparação da amostra, aos 

reagentes e solventes e à instrumentação, em que cada um tem seus subcritérios, 

totalizando 16 pontos de avaliação. A partir dos resultados para cada um dos métodos 

analisados, presente na Figura 6 (a) e (b), tem-se que o método de Santana e Alves 

(2024) mostrou-se mais ambientalmente sustentável que o de De Paula (2021). 

Figura 6 – Resultados dos métodos de (a) De Paula (2021) e (b) Santana e 

Alves (2024) no AGREE 

 

Fonte: Autora (2026) 

5. CONCLUSÕES 

O presente trabalho evidenciou que, embora técnicas analíticas tradicionais para 

a determinação de poluentes metálicos, como ICP-MS, ICP-OES e AAS, apresentem 

elevada sensibilidade e confiabilidade, elas ainda impõem desafios relevantes sob a 

perspectiva da sustentabilidade ambiental. Nesse cenário, as abordagens alternativas 

configuram-se como estratégias inovadoras como a combinação EIMB-DIA, e 

demonstram que é possível manter o desempenho analítico ao mesmo tempo em que 

se reduz o impacto ambiental. A aplicação das métricas GAPI e AGREE mostrou-se 

fundamental para identificar pontos críticos dos métodos avaliados e comparar, de 

forma objetiva, o grau de sustentabilidade ambiental das diferentes abordagens, 

evidenciando vantagem para metodologias que demandam menores volumes de 
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amostra, menos reagentes e menor consumo energético. 

Adicionalmente, o uso de ferramentas de inteligência artificial, incluindo chatbots 

de IA como ChatGPT, Gemini e Microsoft Copilot, mostrou-se promissor no apoio à 

análise integrada de dados de sustentabilidade e desempenho analítico. Essas 

ferramentas permitem explorar correlações entre os resultados obtidos pelas métricas 

GAPI e AGREE e as características metodológicas dos procedimentos analíticos, 

facilitando a interpretação dos dados e a tomada de decisão. Assim, a IA surge como 

um recurso complementar estratégico para a Química Analítica Verde, ao apoiar a 

seleção e a otimização de métodos mais sustentáveis, reduzir etapas experimentais 

desnecessárias e fortalecer uma abordagem mais eficiente, consciente e alinhada aos 

princípios do desenvolvimento sustentável. 
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