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1,0 a 8,0 mg L⁻¹ de NOR, o MIP apresentou remoção de 91% em pH 7,0, enquanto o NIP 

min⁻¹ para o MIP, valores superiores aos observados para o NIPs,
min⁻¹.

α = 1,52 

,0 × 10⁻⁸ a 2,5 × 10⁻⁶ mol L⁻¹ de NOR. Em 



—
—

solution within the NOR concentration range of 1.0 to 8.0 mg L⁻¹, the MIP achieved 91% 

a kinetic constant (k2) of 0.11 min⁻¹ for the MIP—
of 4.27 mg/g and a k2 of 0.06 min⁻¹. Equilibrium was reached after 60 

ites. Selectivity tests demonstrated the MIP's higher affinity for norfloxacin (α = 1.52) 

in the 5.0 × 10⁻⁸ to 2.5 × 10⁻⁶ mol L⁻¹ NOR concentration range. In real river water samples, 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Vis com λₘₐₓ e curva analítica  



 

 

 

 

 

 

 

 

(azul) e MIP/CPE (magenta) em tampão fosfato 0,1 mol L⁻¹ (pH 7.0).  

concentrações de NOR: (a) 5,0 × 10⁻⁸ a (g) 2,5 × 10⁻⁶ mol L⁻¹. Inseridos: curvas de calibração 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



Funcional parameter – –

– –

Conductor-like screening Model 

Double Numerical plus polarization 
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(O’Connell; Coffey; O’Mahony, 2023)
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௧௢௧௔௟ܪ =  ௡ܶ + ௘௟௘௧,௡ܶܪ ௘௟௘௧ܪ

௘௟௘௧ܪ =  ௘ܶ + ௡ܸ௘ + ௘ܸ௘ + ௡ܸ௡.
௘ܶ)  ( ௡ܸ௘)௘ܸ௘) ௡ܸ௡) ௡ܸ௡ ௘ܶܪ௘௟௘௧ ௘௟௘௧ܪ =  ௘ܶ + ௡ܸ௘ + ௘ܸ௘

௡(௘௟)ܧ = ௘௟௘௧ܧ  + ∑ ∑ ௓೔௓಺௥೔಺ெூ=1ெ௜=1 ,
௡௨௖௟é௢ܪ = ∑ −12ெ೔ ܸ̅௜2 + ∑ ∑ ௓೔௓಺௥೔಺ + ௘௟௘௧ெூ=1ெ௜=1ெ௜=1ܧ ,



௡௨௖௟é௢ܪ = ∑ −12ெ೔ ܸ̅௜2 + ௘௟௘௧ெ௜=1ܧ .∑ −12ெ೔ ܸ̅௜2)ெ௜=1ܸ̅௜2 = ( డ2డ௫2 + డ2డ௬2 + డ2డ௭2)
ܸ̅௜2 ∑ ∑ ௓೔௓಺௥೔಺ெூ=1ெ௜=1ܧ௘௟௘௧)

௘ܸ௘

ܪ = −( ℎ22௠೐ ∑ ܸ̅௜2) − (∑ ∑ ௘2௓ಳ4గఌ0௥ಳಲ) + 12 ∑ ௘24గఌ0௥ಲೌே஺≠௔ே஻௡஺௡஺ ( ℎ22௠೐ ∑ ܸ̅௜2)௡஺ ħ)
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0ܧ = [ߩ] ≤ [ߩ̃] ߩ ߩ̃

0ܧ = − 12 ∑ (Ψ(1)௡௜=1 |ܸ̅2|Ψ(1))−= ∑ ∫ ௓ೌఘ(1)௥1ೌ 1ݒ݀ + 12௔  ∬ ఘ(1)ఘ(2)௥12 2ݒ1݀ݒ݀ + 𝜓௜[ߩ]௫௖ܧ ݅ = 1, 2 … , ݊ [ߩ]௫௖ܧ
 .(ݎ)௘௙௙ݒ

[− 12 ܸ̅2 + ௘ܸ௙௙(ݎ)] 𝜓௜(ݎ) = (ݎ)௜𝜓௜ߝ
௄ௌ(1)𝜓௜(1)ܨ̂ = ௞௦ܨ௄ௌܨ̂,௜,௄ௌ𝜓௜(1)ߝ  ≡̂− 12 ܸ̅2 − ∑ ௓ೌ௥1ೌ௔ + ∑ ௝(1)ܬ + ௫ܸ௖(1)௡௝=1

௫ܸ௖ ߩ
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Φௌ்ை(ݎ, ߶, (ߠ = ௡−1݁−఍௥ݎܰ ௟ܻ௠ (߶, (ߠ
ݎ é o número quântico principal, ζ 
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Φீ்ை(ߙ, ,ݔ ,ݕ (ݖ = ܰ݁−ఈ௥2ݔ௟ݕ௠ݖ௡

o N é uma constante de normalização, α é o expoente que determina 
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Double Numerical plus polarization

–

Conductor-like screening Model



fine) 

௜௡௧௘௥ܧ = ௖௢௠௣௟௘௫௢ܧ  − ݋ݐ݈݅ܽ݊ܽܧ − ݎ݁ݐ݊݅ܧெܧ ݋ݐ݈݅ܽ݊ܽܧ݋ݔ݈݁݌݉݋ܿܧ ܯܧ



potencial químico (μ), dureza química (η) e eletrofilicidade (ω), os quais foram calculados a 

Parâmetro Equação Descrição Interpretação em 
MIP

Energia de gap (݌ܽ݃ܧ) ݌ܽ݃ܧ  = ܱܯܷܮܧ  − ܱܯܱܪܧ 
Diferença entre os 
orbitais; valores baixos 
indicam maior 
reatividade.

Pode indicar 
facilidade de 
interação do 
monômero com o 
fármaco.

Potencial químico (μ) = ߤ ுைெைܧ)   + ௅௎ெை) 2ܧ  Tendência da molécula 
em ganhar/perder 
elétrons.

Auxilia a prever se o 
monômero 
funcionará como 
doador ou aceptor.

Dureza química (η) = ߟ ுைெைܧ) − ௅௎ெை)2ܧ  Resistência à mudança 
na densidade eletrônica.

Monômeros mais 
duros tendem a ser 
menos reativos e 
seletivos.

Eletrofilicidade (ω) ߱ = (ߟ2)²ߤ  Quantifica a capacidade 
de aceitar elétrons.

Valores altos 
indicam maior 
probabilidade de 
ligação ao fármaco.

Dessa maneira, os parâmetros eletrônicos derivados dos orbitais de fronteira, bem como 

os índices de reatividade apresentados na Tabela 2, constituem a base teórica necessária para a 

discussão das propriedades associadas às energias de HOMO–LUMO e à interação energética 

entre as moléculas. Esses resultados fundamentam a análise subsequente e fornecem subsídios 

essenciais para a etapa de síntese experimental, estabelecendo a conexão entre analito-

monômero. 
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de 30 a 800 °C, com uma taxa de aquecimento de 10 °C min⁻¹. Essa caracterização p



(NaCl) 0,01 mol·L⁻¹, utilizada como meio inerte para minimizar variações de força iônica 

meio da adição de soluções padronizadas de ácido clorídrico (HCl) 0,01 mol·L⁻¹

sódio (NaOH) 0,01 mol·L⁻¹, conforme necessário, utilizando

soluções. A variação de pH (ΔpH) foi obtida pela diferença entre o pH final e o pH inicial de 



consecutivos de pH inicial, denominados pH₁ e pH₂, correspondentes aos pontos experimentais 

, nos quais ocorreu a mudança de sinal de ΔpH

definidas como ΔpH₁ e ΔpH₂

O valor do pHₚcz

experimentais, conforme a Equação 19, na qual pH₁ e pH₂ representam os valores de pH inicial 

que delimitam o ponto de carga zero, enquanto ΔpH₁ e ΔpH₂ correspondem às variações de pH 

௣௖௭ܪ݌ = 1ܪ݌ + ( 0−∆௣ு1∆௣ு2−∆௣ு1) . 2ܪ݌) − (1ܪ݌
consecutivos de pH inicial, selecionados com base na mudança de sinal de ΔpH, conforme 



de seringa de nylon 0,45 μm de diâmetro, e por fim, a amostra foi analisada no UV



ܤܣ ௜ܵ௡௜௖௜௔௟ܵܤܣி௜௡௔௟
݋çãݎ݋ݏ݀ܽ ݁݀ % = ஺஻ௌ೔೙೔೎೔ೌ೗−஺஻ௌಷ೔೙ೌ೗஺஻ௌ೔೙೔೎೔ೌ೗ 100 ݔ 



filtro de seringa de nylon 0,45 μm de diâmetro, e por fim, a amostra foi analisada no 340

ܧݍ = (஼೚஼೐)௏௠ܧݍ ݋ܥ ݁ܥ



ݐ௧݀ݍ݀ = ௘ݍ)1݇ − (௧ݍ primeira ordem (min⁻¹); 

no tempo (mg·g⁻¹).   

ݐ௧݀ݍ݀ = ௘ݍ)2݇ − ௧)2ݍ no tempo (mg·g⁻¹).   

ݐ௧݀ݍ݀ = ఉ௤೟−݁ߙ
α: taxa inicial de adsorção 

β: constante de dessorção 

 

௧ݍ = ௗܭ   . 0,5ݐ  + ܥ  ·min⁰·⁵);

௧ݍ = ௘ݍ   (1 − ݁−௞ೌೡ௧೙)



௘ݍ = ௤೘áೣ಼ಽ಴೐1+௄ಽ.஼೐
qₑ é a quantidade de norfloxacino adsorvido no equilíbrio (mg g⁻¹), Cₑ

no equilíbrio (mg L⁻¹), capacidade máxima de adsorção (mg g⁻¹) 

KL

௘ݍ = ௘1/௡ܥிܭ 
qₑ é a quantidade de norfloxacino adsorvido no equilíbrio (mg g⁻¹), Cₑ

concentração no equilíbrio (mg L⁻¹), e KF

1/n 

fim de determinar o respectivo comprimento de onda máximo de absorção (λmáx
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condições controladas de pH 7,0, concentração inicial de norfloxacino de 7 mg L⁻¹, temperatura 

–

concentrações inicial (C₀) e final (Cᵢ

ܴ1
–

(%)ܴܧ = ோ೙ோ1 100ܴ௡ ݔ ܴ݊1



em membrana de nylon de 0,45 μm, e em seguida filtrada novamente em membrana de nylon 

de 0,22 μm, originando a amostra real tratada empregada nos ensaios. 

%ܴ = ஼೐೙೎೚೙೟ೝೌ೏೚஼0  100 ݔ

0,1 mol L⁻¹, empregada para aumentar a 

se 80 μL (≈ 



mol L⁻¹ (pH 7

20A e coluna C18 (250 × 4,6 mm; 5 μm; 100 Å;







εLUMO εHOMO εGAP 
μPotencial 

ηDureza ωEletrofilicidade 

εGAP

εGAP

No que diz respeito ao μ, os valores variaram de – –

exibiu μ ≈ –



mostrou μ ≈ –

média, reforçando sua função estrutural na matriz polimérica. Esses valores equilibrados de μ 

A η variou entre 1,98

intermediário de η, mostrando estabilidade e reatividade. Essa característica assegura interações 

Por fim, o índice de ω variou de 3,27 eV (NOR+

relevância de ω é crucial para seleção de componentes para
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–



,





–

aquoso. A Figura 25 apresenta a variação da diferença de pH (ΔpH) em função do pH inicial, a 

experimentais que delimitam a mudança de sinal de ΔpH.

–



– –



característico com um pico bem definido de absorbância máxima em λ=272 nm

Vis com λₘₐₓ e curva analítica

L⁻¹, com equação de regressão y x









ܴ௔௝2



α=1,08 α= 1,78
β=6,45 β= 9,29

ܴ௔௝2
AICc (−34,26), e maior w

ܴ௔௝2 , além de menor valor de AICc (−3



–

O valor de qₘₐₓ = 10,306 mg g⁻¹ obtido para o MIP a 30 °C foi ligeiramente superior ao 

observado para o NIP (9,555 mg g⁻¹), enquanto o coeficiente de Langmuir (K = 0,769 L mg⁻¹) 

também se mostrou mais elevado em comparação ao NIP (0,418 L mg⁻¹). Esses resultados 







Variação da absorbância (Δ%A)
α (MIP, NIP) β (analito, interferente)

impressão (α) e de seletividade (β). O fator α, definido como a razão entre a adsorção no MIP 



obtido foi α = 1,52, confirmando maior reconhecimento no MIP. Já para os interferentes, 

valores de α inferiores (0,17–

importante salientar que os valores elevados de α observados para alguns interferentes, como o 

paracetamol (α = 5,28), não representam maior afinidade do MIP por essas moléculas. Esse 

numericamente elevada. Assim, α elevado não implica adsorção favorecida, mas apenas que o 

O parâmetro β, por sua vez, expressa a razão entre a adsorção do analito e de cada 

interferente no MIP. Nesse caso, os maiores valores foram observados para sulfanilamida (β = 

8,86) e sulfatiazol (β = 3,33), indicando forte preferência do polímero pelo ana

detrimento dos interferentes. De maneira análoga, o valor elevado de β para a sulfanilamida 

MIP. Portanto, a interpretação conjunta de α e β confirma que 

(C₀ real) (C₀ real) 



concentrações avaliadas (3, 5 e 7 mg L⁻¹), indicando elevada exatidão do método e boa 



–





MIP/CPE (magenta  em tampão fosfato 0,1 mol L⁻¹ (pH 7

1,158 V e corrente de 7,446 μA, seguido do NIP/CPE (1,087 V; 4,686 μA) e do CPE (1,059 V; 

3,753 μA



(a  5,0 × 10⁻⁸ (g  2,5 × 10⁻⁶ mol L⁻¹

(a) 5,0 × 10⁻⁸; (b) 2,0 × 

10⁻⁷; (c) 5,0 × 10⁻⁷; (d) 9,5 × 10⁻⁷; (e) 1,5 × 10⁻⁶; (f) 2,0 × 10⁻⁶; e (g) 2,5 × 10⁻⁶ mol L⁻¹



0,3) × 10⁻⁷ mol L⁻¹ e (5,1 ± 0,2) × 10⁻⁷ mol L⁻¹

rros relativos de −3,92% para a água de 

–
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