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Resumo: A modelagem de isotermas de adsor¢do multicomponente ¢ essencial para
compreender sistemas reais, nos quais diferentes solutos competem pelos sitios ativos de
forma simultanea. Neste trabalho foram apresentados os modelos de Langmuir e Freundlich
em suas formas classicas para sistemas monocomponente ¢ formas estendidas para sistemas
multicomponentes. Para a escolha do modelo mais adequado, ¢ indubitavel avaliar as
métricas de ajuste, como o coeficiente de determinagao e erros associados.
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INTRODUCAO

A adsor¢do é um processo de transferéncia de
materiais em solu¢do através de uma interface.
Compostos soluveis em agua sdo adsorvidos através
de uma superficie porosa (OSALI et al, 2023). S&o
consideradas formas de adsor¢do a fisissor¢do, a
quimissorg¢do e a eletrostatica (Umejuru et al, 2023;
Soffian et al., 2022).

Nos ultimos anos a adsor¢do recebeu crescente
atencdo devido ao baixo custo, simplicidade de
projeto, capacidade de remover completamente
micropoluentes e a facilidade de operagdo (Hu et al.,
2025).

Para avaliar a eficiéncia de um adsorvente é necessario
compreender sistemas de equilibrio. Através da
analise da capacidade de adsor¢do, pode-se
estabelecer a relagdo de equilibrio entre concentragdo
de adsorbato na fase fluida e na superficie do
adsorvente em uma temperatura pré-estabelecida.
Isotermas de adsorcdo sdo utilizadas para identificar
condi¢des operacionais ideais para o processo de
adsor¢do, isso envolve pressdo, temperatura e
concentragdo de adsorbato, maximizando a eficacia do
processo e reduzindo custos (Acharya et al., 2023;
Nascimento, 2023). Avaliar a adequagdo da relagdo
adsorvente-adsorbato requer ajuste dos dados
utilizando mais de uma isoterma, como Langmuir e
Freundlich (Kanwal et al., 2024).
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Sistemas monocomponentes sdo considerados mais
faceis de modelar se comparados a sistemas
multicomponente. As seguintes variaveis devem ser
incluidas quando se trata de adsor¢do multicomposto:
condigdes de equilibrio entre os componentes e o
coeficiente de distribui¢do do adsorbato. A analise de
sistemas que envolvem mais de um composto ¢
multivariavel e ndo linear (Acharya et al., 2023).
Consideradas uma extensdo das isotermas de adsorg¢io
de componentes Unicos, as isotermas de adsor¢do
multicomponente sdo baseadas na derivada da
isoterma de adsorcdo unica (Acharya et al., 2024).
Esse artigo visa abranger a revisdo sobre modelagem
multicomponente, destacando as diferencas entre as
isotermas de Langmuir e Freundlich monocomposto e
multicomposto, assim como enfatizar a relevancia de
usar métricas de ajuste na avaliagdo do desempenho
dos modelos, contribuindo para a selecdo da isoterma
mais adequada aos dados experimentais.

MATERIAL E METODOS

A revisdo bibliografica sobre a modelagem de
isotermas mono e multicomponente foi realizada
utilizando artigos, verificados em bases de dados
como Science Direct e Scopus. A metodologia ¢ uma
pesquisa sistematica, que envolve aspectos da
modelagem de adsorgao.
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RESULTADOS E DISCUSSAO
Fundamentos tedricos das isotermas classicas

A modelagem matematica de dados de isotermas ¢é
necessaria para investigar processos interfaciais e
otimizar adsorventes. Para ser satisfatorio, um modelo
deve possuir base teoérica solida, consisténcia
termodinamica e boa aplicabilidade em diversas faixas
de concentracdo (Hu et al., 2025).

O modelo de Langmuir monocomponente (Equacao 1)
fundamenta-se na hipotese de uma superficie
energeticamente  uniforme e  formagdo de
monocamada molecular para estimar o potencial
maximo de saturagdo, a formulagdo de Freundlich é
preferivel para descrever fendmenos em suportes
heterogéneos. Esta ultima admite que a adsorcéo
ocorre em multiplas camadas, apresentando maior
acuracia em sistemas onde os sitios ativos exibem
diferentes niveis de afinidade energética (Pavithran et
al., 2025). Langmuir, entretanto, foi desenvolvido com
base na premissa de sitios de monocamada com
energias equivalentes e na auséncia de interagdes entre
as moléculas adsorvidas. Além disso, apenas pressdes
baixas a intermediarias foram levadas em
consideracdo (Alafnan et al., 2021).

_ 9maxKiCi

%= ke, (1)
gi (mg/g) ¢ a quantidade adsorvida; C; (mg/L) ¢ a
concentragdo no equilibrio; qmax ¢ a capacidade
maxima de adsor¢do; e K; é a constante de Langmuir.
O modelo monocomponente de Freundlich (Equagdo
2), é amplamente reconhecido na literatura técnica
como uma abordagem robusta para caracterizar
fené6menos de adsorgdo ndo ideal.

q = KiCl" @

Onde qi (mg/g) é a quantidade adsorvida do
componente i; C; (mg/L) é a concentragdo do
componente i na solugdo em equilibrio; K;i é a
constante de Freundlich que representa a capacidade
de adsor¢do; e ni o expoente de Freundlich
(adimensional) que representa a intensidade da
adsor¢do. Dessa forma obtendo K e n que sdo
propriedades individuais de cada soluto com o
adsorvente (Sheindorf; Rebhun; Sheintuch, 1981).
Diferentemente de modelos restritos a monocamada,
essa formulacdo admite a formagdo de multicamadas
moleculares em interfaces com heterogeneidade
energética. Embora tenha surgido como uma
ferramenta empirica em 1859, no contexto da retengdo
de amoénia em matrizes de solo, foi a partir da
sistematizacdo conduzida por Herbert Freundlich em
1907 que o modelo consolidou sua nomenclatura e
importancia académica atual (Zhou; Zhang; Murzin,
2025).
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Isotermas multicomponente

Isotermas de adsor¢do multicomponente sdo
desenvolvidas a partir das isotermas de componente
unico, podendo ser classificadas de acordo com a
isoterma de adsor¢do do componente Unico que
originou a isoterma multicomponente (Acharya et al.,
2024; Berber-Mendoza et al., 2018).

A isoterma estendida de Langmuir (Equagdo 3), assim
como a monocomponente, considera a superficie dos
adsorventes homogéneas e sua monocamada (Acharya
et al., 2023; Berber-Mendoza et al., 2018).

QmaxKE,iCi

U= Ty ke, A3)
Composta por 4 parametros, considera que qmax (mg/g)
¢ a capacidade de adsor¢@o do soluto; Kg € a constante
de afinidade; C (mg/L) é a concentragdo de equilibrio
do soluto na solugdo; q; (mg/g) ¢ a quantidade do
soluto i adsorvida por grama de adsorvente; > KC ¢ a
soma das contribui¢des dos solutos competindo pelos
mesmos sitios (Berber-Mendoza et al., 2018).

A equagdo de Freundlich estendida pode levar a
superparametrizacdo devido a quantidade de
parametros, dependendo da equagdo utilizada e¢ do
nimero de pontos experimentais. O modelo original
de Freundlich estendido pode ser uma alternativa.
Nesse caso duas modelagens devem ser feitas, sendo
a primeira para o monocomponente (Equagdo 2).
Esses dados sdo entdo fixados na segunda modelagem
para multicomposto (Equagdo 4 e 5). Nessa, sdo
ajustados apenas outros dois pardmetros, al2 que ¢é a
influéncia do componente 2 sobre o componente 1, e
a2l que ¢ a influéncia do componente 1 sobre o
componente 2. No total, 6 pardmetros sdo ajustados
(Sheindorf; Rebhun; Sheintuch, 1981).

g1 = KiC(C + a,C)" ! 4
K;Cy(a,C, + Cz)nz_l Q)

q:

Critérios de ajuste

A isoterma de Lagmuir estendida possui parametros
de origem fisica, mas quando aplicado ao modelo
competitivo, Qmax s€ torna um parametro de natureza
semi-empirica. O modelo engloba um sistema com
mais de um adsorbato competindo pelos mesmos
sitios, e cada molécula vai interagir de formas
diferentes com a superficie. Essa intera¢do inclui o
tamanho molecular; polaridade; afinidade por grupos
funcionais; solubilidade no meio; ¢ difusdo dentro dos
poros (Acharya et al., 2024; Acharya et al., 2023).

Pardmetros estatisticos que sdo amplamente usados
para compreender isotermas de adsor¢do sdo: R?
(Coeficiente de determinagdo), MAE (Erro médio
absoluto) ¢ MSE (Erro Quadratico Médio). Esses
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parametros podem ser aplicados individualmente por
componente, pois medem a precisdo de cada ajuste
(Do et al., 2026; Ahari et al., 2024).

R? fornece uma medida de correlagdo entre valores
experimentais e previstos, ¢ o critério mais utilizado
para a selecdo de modelos em estudos experimentais,
mas ele ¢ influenciado pelo nimero de dados e
pardmetros do modelo, ndo sendo suficiente para a
selecdo de modelos de equilibrio (Cao et al, 2021). J&
MSE enfatiza desvios maiores por conta da elevagado
ao quadrado dos erros e MAE fornece a medida direta
do erro médio. Quanto menor os valores de MSE ¢
MAE, melhor ¢ o ajuste (Do et al., 2026; Agarwal,
2025). Esses parametros sdo essenciais para comparar
e selecionar o modelo de isoterma mais representativo
do sistema.

O critério de informagéo de Akaike (AIC) e o critério
de informag¢do Bayesiano (BIC) fornecem uma
avaliacdo mais abrangente dos resultados de ajuste.
AIC ¢ calculado a partir da log-verossimilhanga total
maximizada do modelo, sendo representada pelo
nimero total de parametros estimados. Tanto AIC
quanto BIC sdo baseados na log-verossimilhanga,
desta forma, devem ser considerados no ajuste global
do modelo inteiro, nunca em subconjuntos de dados
(Hu et al., 2025; Burnham; Anderson, 2004).

A log-verossimilhanga mede o quido bem o modelo
explica os dados ajustados. Os modelos com menor
valor de AIC e BIC sdo considerados mais adequados.
De modo geral, a literatura aponta que a eficacia dos
modelos deve considerar o efeito do nimero de
pardmetros, no entanto estudos aplicam AIC para
avaliar a eficacia dos modelos sem considerar o efeito
do numero de pardmetros (Rajahmundry et al., 2021).

CONCLUSAO

A  modelagem de isotermas multicomponente
representa um avango para descrever sistemas de
adsor¢do, onde diferentes espécies competem pelos
sitios ativos do adsorvente de forma simultdnea. O
trabalho evidencia que os modelos classicos de
Langmuir e Freundlich que foram desenvolvidos para
sistemas monocomponentes, sdo ferramentas
fundamentais para que se possa entender os sistemas
multicomponente considerando suas limitagdes.

A avaliagdo através de métricas de ajuste ¢
indispensavel para a selecdo adequada de modelo, pois
permite uma andlise mais robusta da qualidade das
predigdes. Permitindo identificar o melhor ajuste e a
confiabilidade dos parametros estimados.

Conclui-se que a combinagdo entre fundamentagio
tedrica, modelagem adequada e analise de métricas ¢é
essencial para interpretar sistemas multicomponentes
de adsorc¢ao.
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