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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 quimica verde
a ciéncia de dados: Avaliagdo das métricas de sustentabilidade de métodos de
determinacdo de poluentes com apoio da inteligéncia artificial". A técnica
empregada baseou-se na anadlise comparativa entre diferentes métodos de
determinacdo do mesmo analito, um poluente metalico, em amostras de mesma
natureza. A relevancia ambiental desta pesquisa esta na analise e correlagéao de
dados da literatura com o apoio da inteligéncia artificial, utilizada para organizar,
tratar e interpretar as informagdes. Esses dados foram aplicados nas ferramentas
de métricas de sustentabilidade GAPlI e AGREE, que avaliam o quéo
ambientalmente corretos sdo os métodos analiticos. Dessa forma, a pesquisa
busca promover a aplicacdo e o desenvolvimento de procedimentos mais
sustentaveis para superar os desafios nas analises quimicas ambientais.

Palavras-chave: Poluente metalico; Métricas de sustentabilidade; GAPI; AGREE;
Inteligéncia artificial

1. INTRODUGAO

A crescente preocupagado global com a preservagdo ambiental e a saude
publica tem impulsionado a transicdo da quimica analitica convencional para a
Quimica Analitica Verde. Tradicionalmente, métodos de analise quimica podem
demandar grandes volumes de solventes organicos, elevado consumo energético,
reagentes perigosos e geragao significativa de residuos. Esse paradoxo de analisar o
meio ambiente utilizando procedimentos potencialmente poluidores também
impulsionou o surgimento e a consolidagao de técnicas analiticas mais sustentaveis
(PLOTKA-WASYLKA, 2021; CANNAVACCIUOLO, 2022).
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Embora as técnicas analiticas convencionais para determinagao de poluentes
metalicos mais utilizadas oferecam vantagens operacionais indiscutiveis, como a
capacidade de analisar multiplos elementos e alta sensibilidade, elas frequentemente
falham em critérios de sustentabilidade ambiental (“greeness”). A dependéncia de
métodos que operam sob altas temperaturas ou pressdes resulta em um consumo
energeético consideravel, somado a exigéncia de insumos de alto custo e impacto, como
o grande volume de argbnio necessario para a manutengcdo do plasma em um
equipamento de Espectrometria de Massa com Plasma Indutivamente Acoplado, por
exemplo. Além disso, a necessidade de tratamentos prévios das amostras expde outro
problema ecologico critico, associado ao uso extensivo de solventes e produtos
quimicos toxicos. Esses reagentes ndo apenas representam riscos ocupacionais a
saude humana, mas também ameagam a integridade dos ecossistemas apos o
descarte, estando em desacordo com os principios da Quimica Analitica Verde
(PROVETE, 2024; ADEWOLE, 2025).

Nos ultimos anos, ferramentas quantitativas de avaliacdo de sustentabilidade
vém sendo desenvolvidas para comparar os métodos analiticos sob a perspectiva
ambiental. Entre essas ferramentas, destacam-se o Green Analytical Procedure Index
(GAPI), e o0 Analytical GREEnness Metric (AGREE), amplamente utilizados para avaliar
o grau de aderéncia de métodos analiticos aos principios da Quimica Analitica Verde
(YIN, 2024; BHALODIA; DESAI, 2025). De forma complementar, a crescente
disponibilidade de dados experimentais e o avango da ciéncia de dados e da inteligéncia
artificial (IA) tém possibilitado novas abordagens para analise, interpretacdo e
otimizacdo de métodos analiticos. Técnicas de inteligéncia artificial (IA) permitem
identificar padrdes, correlacionar variaveis e apoiar decisdes na escolha de métodos
mais sustentaveis sem comprometer o desempenho analitico (MOURAD; EL-YAZBI;
YOUSSEF, 2025).

2. REVISAO BIBLIOGRAFICA
2.1. Poluentes metalicos e sua determinagao analitica

Metais potencialmente tdxicos sdo amplamente monitorados em matrizes
ambientais como agua, solo, sedimentos e efluentes industriais. Técnicas analiticas
tradicionais para sua determinacao incluem a espectrometria de massas com plasma

indutivamente acoplado (ICP-MS), que se destaca pela altissima detectabilidade e
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capacidade de analise de diversos elementos, permitindo a quantificagao de metais em
niveis baixos, além de analises isotopicas. A espectrometria de emissao atbmica ou
Optica com plasma indutivamente acoplado (ICP-AES ou ICP-OES) baseia-se na
emissdo de radiagdo caracteristica dos elementos excitados no plasma, sendo
amplamente utilizada para analises com boa precisdo e ampla faixa de utilizagao.

Barata-Silva et al. (2025) investigaram a presenga de ions metalicos em
amostras biologicas (sangue, soro e urina) de bombeiros militares que atuaram no
salvamento apds 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 niveis acima dos valores de referéncia para a maioria dos ions metalicos,
principalmente para o ferro, altamente presente no ambiente do desastre ambiental.

A espectrometria de absorg¢ao atdmica (AAS) € uma técnica empregada para a
determinacéo individual de metais, podendo ser classificada de acordo com o modo de
atomizacao do analito, como chama, eletrotérmica e geracao de hidreto, em fungao do
elemento e da faixa de concentracao..

A espectrometria de fluorescéncia atdbmica (AFS) caracteriza-se por elevada
sensibilidade e seletividade, sendo especialmente aplicada a determinagdo de
elementos como mercurio, arsénio, selénio e antiménio. Por fim, a espectrometria de
emissao por plasma induzido por laser (LIBS) permite analises rapidas e diretas,
geralmente com minimo ou nenhum preparo de amostra, sendo amplamente
empregada na caracterizagao de solidos, como solos e sedimentos, embora apresente
limitacbes em termos de sensibilidade quando comparada as técnicas baseadas em
plasma indutivamente acoplado (JIN, 2020).

Apesar dessas técnicas terem !alta detectabilidade (capacidade de detectar
quantidades ml'nimas)\[E1] e !seletividade (capacidade de distinguir substancias em
misturas complexas)[E2], elas geram desafios significativos & sustentabilidade no que
tange as analises quimicas de ions metalicos. Tais técnicas, frequentemente, podem
necessitar de etapas de preparo de amostras, extremamente rigorosas, como a
digestdo acida com reagentes concentrados e corrosivos, podendo oferecer riscos
ocupacionais para os laboratoristas, ja que esses processos geram um volume
consideravel de residuos toxicos. Além disso, essas técnicas demandam um consumo
energético elevado para manter equipamentos de grande porte em operagao.
Entretanto, buscando vencer tais limitacdes, diversosestudos propdem alternativas que

priorizam a eficiéncia e a redugdo de danos ambientais a partir da Quimica Analitica
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Verde. Nesse contexto técnicas de microextragdo surgem como uma solugcao viavel
para reduzir o uso de solventes organicos, o desenvolvimento de sensores
eletroquimicos e dispositivos espectroscopicos portateis permitem a transicdo do
laboratorio para o local da coleta (in situ) (CAMPOS, 2015).

Buscando uma abordagem sustentavel e inovadora, Oliveira et al. (2025)
combinou a extragcédo induzida pela quebra de microemulsdo (EIMB) com a analise
digital de imagens (DIA) para a determinagéo de ferro em amostras de gasolina, sendo
esse um dos fatores de adulteracdo no combustivel e extremamente necessario para o
controle de qualidade e seguranga ambiental. Ao reduzir o consumo de reagentes sem
comprometer a confiabilidade do método, a abordagem EIMB-DIA mostrou-se uma
alternativa eficaz para a quantificacdo de metais em matrizes complexas, como

amostras de combustiveis.

2.2. Quimica Analitica Verde e Métricas de Sustentabilidade

A base conceitual da Quimica Verde ¢é sustentada pelos 12 principios propostos
por Anastas e Warner em 1998, que orientam a prevengdo da poluicdo, o uso de
substancias menos toxicas, a redu¢cdo do consumo de energia e a minimizagao da
geracao de residuos. Esses principios sdo amplamente reconhecidos como um marco
na area e funcionam como um guia para alinhar praticas quimicas aos objetivos de
sustentabilidade, contribuindo para o enfrentamento de desafios ambientais e climaticos
globais (ANASTAS; WARNER, 2000).

No contexto da Quimica Analitica Verde, os 12 principios foram adaptados para
considerar as particularidades dos procedimentos analiticos, como preparo de
amostras, consumo de reagentes, tempo de analise e geragdo de residuos. A partir
dessa adaptacéao, tornou-se possivel avaliar de forma mais sistematica o desempenho
ambiental de métodos analiticos, indo além de critérios tradicionais como sensibilidade
e precisao. Assim, a Quimica Analitica Verde propde que a escolha de um método
analitico leve em conta nao apenas sua eficiéncia técnica, mas também seus impactos
ambientais ao longo de todo o processo.

Para quantificar o quao “verde” € um método analitico, foram desenvolvidas
ferramentas métricas especificas, como o GAPI (Green Analytical Procedure Index) e o
AGREE (Analytical GREEnness Metric). O GAPI avalia o ciclo de vida completo do

procedimento analitico por meio de um conjunto de campos graficos 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 residuos. Ja o AGREE

baseia-se diretamente nos 12 principios da Quimica Analitica Verde e apresenta o

resultado em um diagrama circular, com uma pontuagéao global variando de O a 1, o que

facilita a comparacgao visual e objetiva entre diferentes métodos analiticos. As Figuras

1 e 2 apresentam a aparéncia das ferramentas GAPI e AGREE, respectivamente.
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Fonte: Autora (2026)

Figura 2 — Aparéncia da ferramenta AGREE

& AGREEprep

AGREEprep is a metric tool for assessing the greenness of the sample
preparation stage of an analytical procedure.

For a more detailed description see:

W.Wojnowski, M.Tobiszewski, F.Pena-Pereira, E.Psillakis, AGREEprep -
Analytical Greenness Metric for Sample Preparation, TrAC Trends in
Analytical Chemistry 149 (2022), 10.1016/j.trac.2022.116553

We kindly ask you to cite the above reference if you use AGREEprep. A fully-
featured desktop version of the tool can be downloaded from the project's
webpage.

For questions regarding the metric:

Elefteria Psillakis, elia@enveng.tuc.gr

Francisco Pena-Pereira, fijpena@uvigo.es

Marek Tobiszewski, marek.tobiszewski@pg.edu.pl

For questions regarding the tool:
Wojciech Wojnowski, wojciech.wojnowski@pg.edu.pl

Fonte: Autora (2026)

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

grau de sustentabilidade analitica calculado utilizando a ferramenta AGREEprep, em
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que fatores como preparagcao de amostras, consumo de reagentes e energia, geragao
de residuos e a adogao de praticas laboratoriais mais sustentaveis séo levados em
consideragao. O resultado obtido pela ferramenta é um pictograma, apresentado na
Figura 3, com valor parcialmente favoravel na minimizagdo do impacto ambiental e

alinhado com aos principios da sustentabilidde ambiental.

Figura 3 - Pictograma AGREEprep de Fe(lll) detectado na gasolina pelo
meétodo de Oliveira et al. (2025)

Fonte: Oliveira et al. (2025)

2.3. Aplicacao da Inteligéncia Artificial na Quimica Verde

A ciéncia de dados tem se tornado cada vez mais relevante na quimica analitica,
especialmente por facilitar o tratamento e a interpretacédo de grandes volumes de dados
experimentais. Técnicas de aprendizado de maquina permitem identificar padroes,
relacionar variaveis e prever o desempenho de meétodos analiticos, o que contribui para
otimizar procedimentos e apoiar decisdes mais precisas (YANO, 2022).

Além disso, ferramentas de inteligéncia artificial vém sendo aplicadas no
desenvolvimento e aprimoramento de métodos analiticos. Com elas, € possivel
selecionar condigdes experimentais mais adequadas com menos ensaios, reduzindo o
consumo de reagentes, o tempo de analise 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 analiticos. Esses dados podem ser
usados em modelos computacionais para comparar técnicas, classificar métodos de

acordo com seu nivel de sustentabilidade e prever o desempenho ambiental de novas
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abordagens. Assim, a inteligéncia artificial contribui ndo apenas para avangos técnicos,
mas também para praticas mais sustentaveis na quimica analitica (MOURAD; EL-
YAZBI; YOUSSEF, 2025).

3. MATERIAIS E METODOS

O presente estudo foi desenvolvido a partir de uma revisdo bibliografica
sistematizada, realizada nas bases de dados Portal de Periédicos CAPES (CAFE
CAPES) e Google Scholar, com o objetivo de identificar artigos cientificos relevantes e
atualizados relacionados ao tema da pesquisa. Foram priorizadas publicagdes no
periodo de 2021 a 2025, a fim de garantir a atualidade das informagdes analisadas.

A estratégia de busca utilizou as seguintes palavras-chave, em portugués e
inglés, combinadas por operadores booleanos quando aplicavel: poluentes metalicos,
ferro, métodos de determinacgéo analitica, quimica verde, métricas de sustentabilidade,
GAPI, AGREE e inteligéncia artificial. A selegdo dos artigos considerou critérios de
relevancia tematica, clareza metodoldgica e aplicabilidade das técnicas analiticas para
a determinacéao do teor de ferro em diferentes matrizes.

A partir do conjunto de trabalhos selecionados, dois artigos-base que realizaram
a determinacdo analitica do teor de ferro foram escolhidos para analise aprofundada
(DE PAULA, 2021; SANTANA; ALVES, 2024). As metodologias descritas nesses
artigos foram avaliadas quanto aos seus aspectos de sustentabilidade analitica por
meio da aplicacdo das métricas Green Analytical Procedure Index (GAPI) e Analytical
GREEnness Metric (AGREE). A ferramenta  GAPI, disponivel em
https://fotouhmansour.github.io/ComplexMoGAPI/, foi utilizada para avaliar o impacto
ambiental das etapas do procedimento analitico, considerando desde o preparo de
amostras até a determinacgao final. Complementarmente, a métrica AGREE, acessivel
em https://agreeprep.anvil.app, foi aplicada para quantificar o grau de aderéncia das
metodologias aos 12 principios da Quimica Analitica Verde, permitindo uma analise
comparativa do nivel de sustentabilidade ambiental das técnicas empregadas nos

estudos selecionados.

4. DISCUSSAO 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 reutilizagdo dos materiais empregados, a geragdo de residuos, a
economia no tamanho da amostra, a produtividade analitica (throughput da amostra), o
nivel de integragdo e automagdo do procedimento, o consumo de energia, a
configuragao pds-preparo da amostra para a etapa analitica e, por fim, a seguranga do
operador. Cada um dos 12 principios da quimica analitica verde é avaliado
individualmente por meio de perguntas orientadoras na ferramenta, nas quais o usuario
atribui uma pontuacdo normalizada entre 0 e 1, sendo 0 desempenho totalmente
desfavoravel sob o ponto de vista da quimica verde e 1 para o desempenho ideal,
alinhado a quimica verde. Dessa forma, valores intermediarios representam niveis
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 indice (0,64) que o de Santana e Alves (2024) (0,68),

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

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

a

5

# Critério Pontuacio Peso

1. Posicionamento da amostra para preparagio: Emi linha/In situ - IIl

2. Materiais perigosos: 20 [g cuml] - Iil

3. bilidad bilidade e flizags Mais de 75% dos reagentes e materiais sfo sustentdveis ou renovaveis. El Izl
de materiais:

4. Desperdicio: 100 [g ou mL] - |:|

5. Economia de tamanho da amostra Masza ou volume da amastra: 0 [g cu mL] - Izl

6. Taxa de transferéncia de amostras: 9 [amoatras/h] Izl

7. Integragéio e automagao Etapas de preparagio da amostra: 2 etapas ou menos, sistemas El

semiautomatizados

8. Consumo de energia: 6 [w] - I:l

9. Configuragio pds-preparagio da amostra para Detecgfo simples e acessivel: smartphones, scanners de mesa, tiras de papel, etc. - Izl
andlise:

10 Seguranga do operador: 1 perigo El Izl

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

I3k

10.

A GAPI é uma ferramenta qualitativa—semiquantitativa desenvolvida para avaliar
o grau de sustentabilidade ambiental de métodos analiticos, desde a coleta da amostra
até o tratamento de residuos. A partir de um conjunto de critérios organizados em
etapas dos procedimentos realizados, é feita uma classificacdo segundo um sistema de
cores, que indica o nivel de impacto ambiental, sendo verde relativo a baixo impacto
ambiental, amarelo, um impacto moderado e vermelho, a condicdo mais desfavoravel,
de alto impacto ambiental. O resultado final € um pictograma com a atribui¢ao das cores,
que permitem identificar quais etapas do método sao ambientalmente criticas e de um

valor atribuido a cada cor (3 para verde, 2 para amarelo e 1 para vermelho) e

Critério

Posicionamento da amostra para preparagio:

Materiais perigosos:

Sustentabilidade, renovabilidade e reutilizagao
de materiais:

Desperdicio:

Economia de tamanho da amostra

Taxa de transferéncia de amostras:

Integragio e automagio

Consumo de energia:

Configuragio pds-preparagao da amostra para
andlise:

Seguranga do operador:

Universidade Federal de Catalao

Institutode
Instituto de Quimica D U |I m ﬂ [a

Especializacio em Analises Quimicas Ambientais

/Y

N&o definido
1[goumlL]

0= materiais néo =80 sustentéveis nem renovaveis, mas sao reutilizados VARIAS
VEZES.

1[gouml]
Maszsa ou volume da amostra: 0 [g ou mL]
9 [amostras/h]

Elapas de preparagdo da amostra: 2 etapas ou menos, sistemas
semiautomatizados

6 [W]

Detecgio simples e acessivel: smartphones, scanners de mesa, tiras de papel, eic.

1 perigo

Fonte: Autora (2026)
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multiplicado pelo numero de critérios analisados. Ao final uma pontuagao € atribuida a
cada analise, sendo aqulela =75 lida como “sustentabilidade excelente”, de 50 a 74
como “sustentablidade aceitavel’” e <560 como “sustentabilidade inaceitavel’. No caso
desse trabalho foram analisados os critérios relacionados a preparagao da amostra, aos
reagentes e solventes e a instrumentagcdo, em que cada um tem seus subcritérios,
totalizando 16 pontos de avaliagdo. 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 sustentavel que o de De Paula (2021).

Figura 6 — Resultados dos métodos de (a) De Paula (2021) e (b) Santana e
Alves (2024) no AGREE

>
5

v

&

Fonte: Autora (2026)

5. CONCLUSOES

O presente trabalho evidenciou que, embora técnicas analiticas tradicionais para
a determinacao de poluentes metalicos, como ICP-MS, ICP-OES e AAS, apresentem
elevada sensibilidade e confiabilidade, elas ainda impdem desafios relevantes sob a
perspectiva da sustentabilidade ambiental. Nesse cenario, as abordagens alternativas
configuram-se como estratégias inovadoras como a combinagdo EIMB-DIA, e
demonstram que é possivel manter o desempenho analitico ao mesmo tempo em que
se reduz o impacto ambiental. A aplicagdo das métricas GAPlI e AGREE mostrou-se
fundamental para identificar pontos criticos 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 inteligéncia artificial, incluindo chatbots
de IA como ChatGPT, Gemini e Microsoft Copilot, mostrou-se promissor no apoio a
analise integrada de dados de sustentabilidade e desempenho analitico. Essas
ferramentas permitem explorar correlagoes entre os resultados obtidos pelas métricas
GAPI e AGREE e as caracteristicas metodolégicas dos procedimentos analiticos,
facilitando a interpretacdo dos dados e a tomada de decis&o. Assim, a IA surge como
um recurso complementar estratégico para a Quimica Analitica Verde, ao apoiar a
selecdo e a otimizagdo de métodos mais sustentaveis, reduzir etapas experimentais
desnecessarias e fortalecer uma abordagem mais eficiente, consciente e alinhada aos

principios do desenvolvimento sustentavel.
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