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Caroco de manga (Mangifera Indica L.) na sua forma natural (MS), bem como na sua forma
protonada (AMS), sdo bons biossorventes alternativos para a remocao do corante Laranja de
Victazol 3R (VO-3R) de solugdes aquosas. Os biossorventes MS e AMS foram caracterizados
por espectroscopia vibracional na regido do infravermelho com transformada de Fourier
(FTIR), microscopia eletronica de varredura (SEM) e curvas de adsor¢do e dessor¢do, para a
obtencdo da area superficial especifica (BET) e a distribuicdo do tamanho de poros (BJH). O
corante VO-3R interage com os biossorventes (MS e AMS) na interface sélido/liquido
quando suspensos em agua. As melhores condigdes foram estabelecidas com relagdo ao pH da
solucdo do adsorvato e o tempo de contato para saturar os sitios ativos disponiveis na
superficie dos biossorventes. Para os dados experimentais de cinética de adsorcdo, foram
empregados quatro modelos cinéticos e o melhor ajuste aos dados experimentais foi obtido
com modelo de ordem geral. Contudo, o modelo de difusdo intra-particula originou multiplas
regides lineares, indicando que o mecanismo de sor¢cdo deve seguir multiplas etapas.O tempo
minimo para se alcangar o equilibrio do corante VO-3R com os biossorvente MS e MAS
foram de 5 h. As isotermas de equilibrio de adsor¢do para o corante VO-3R empregando
ambos os adsorventes foram obtidas, sendo que os dados experimentais melhor se ajustaram
ao modelo de isoterma de Liu. A capacidade méxima de adsor¢ao do corante VO-3R foi de
51,2 (323 K) e 71,6 (298 K) mg g'l, usando os biossorventes MS e MAS, respectivamente. Os
parametros termodindmicos de adsor¢do (AH®; AS° e AG) foram calculados nesse trabalho.
Finalmente foi investigado o mecanismo de interagdo dos biossorventes com o corante VO-
3R usando a simulagdo QM/MM MD. Os resultados sugerem que as moléculas de agua
exercem um papel imprescindivel na interagdo entre o corante VO-3R com o biossorvente,
nas quais as cadeias das ligacdes hidrogénio formada pelas moléculas de dgua podem
interagir com os grupos siringil presente no material lignino-celuldsico e os grupos sulfonicos

do corante.



