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Prof. Dr. José Max Barbosa de Oliveira Junior – Universidade Federal do Oeste do Pará 
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Prof. Dr. Paulo Inada – Universidade Estadual de Maringá 
Prof. Dr. Rafael Henrique Silva – Hospital Universitário da Universidade Federal da Grande Dourados 
Profª Drª Regiane Luz Carvalho – Centro Universitário das Faculdades Associadas de Ensino 
Profª Drª Renata Mendes de Freitas – Universidade Federal de Juiz de  Fora 
Profª Drª Vanessa Lima Gonçalves – Universidade Estadual de Ponta Grossa 
Profª Drª Vanessa Bordin Viera – Universidade Federal de Campina Grande 
Profª Drª Welma Emidio da Silva – Universidade Federal Rural de Pernambuco 
 
Ciências Exatas e da Terra e Engenharias 
Prof. Dr. Adélio Alcino Sampaio Castro Machado – Universidade do Porto 
Profª Drª Ana Grasielle Dionísio Corrêa – Universidade Presbiteriana Mackenzie 
Prof. Dr. Carlos Eduardo Sanches de Andrade – Universidade Federal de Goiás 
Profª Drª Carmen Lúcia Voigt – Universidade Norte do Paraná 
Prof. Dr. Cleiseano Emanuel da Silva Paniagua – Instituto Federal de Educação, Ciência e Tecnologia de 
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APRESENTAÇÃO

O desenvolvimento socioeconômico do País está assentado primordialmente na 
inovação baseada no seu desenvolvimento científico e tecnológico.

É notado, principalmente nos últimos anos, que há grande necessidade de 
fortalecimento e expansão da capacidade de pesquisa e de inovação, bem como o 
aprimoramento dos conhecimentos já adquiridos pela sociedade.

Neste contexto, o E-book “Ciências Exatas e da Terra: Conhecimentos Estratégicos 
para o Desenvolvimento do País 2” foi composto por uma coletânea de trabalhos 
relacionados às Ciências Exatas e da Terra que contemplam os mais variados temas 
ligados ao desenvolvimento.

Os 16 capítulos que constituem a presente obra, elaborados por pesquisadores de 
diversas instituições de pesquisa, permitem aos leitores analisar e discutir assuntos tais 
como: importância das ondas eletromagnéticas e transmissão na camada da ionosfera, 
produção de filmes de polímeros a partir de diferentes complexos para aplicação em células 
solares, estudo de diferentes metodologias na caracterização de material polimérico, 
utilização de modelagem numérica na investigação da dispersão de plumas poluentes, 
aplicação de malhas computacionais para a verificação do transporte de doenças de 
plantas pelo ar, dentre outros assuntos de relevância para as Ciências Exatas e da Terra.

O organizador e a Atena Editora agradecem aos autores e instituições envolvidas 
nos trabalhos que compõe a presente obra.

Por fim, esperamos que este E-book possa proporcionar reflexões significativas que 
contribuam para o aprimoramento do conhecimento e desenvolvimento de novas pesquisas.

Boa leitura!

Francisco Odécio Sales
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RESUMO: Neste trabalho foi realizado um 
aprimoramento do modelo matemático proposto 
por Santos-Rocha et al. (2017) para descrever o 
pré-tratamento hidrotérmico da palha de cana-
de-açúcar. O novo modelo proposto incorporou 
o efeito da recalcitrância da celulose através do 
parâmetro α. Os resultados mostraram aderência 

superior das respostas desse modelo na previsão 
dos dados experimentais de degradação da 
celulose quando comparado à modelagem 
original. O valor do parâmetro α diminuiu com 
o aumento da temperatura, indicando que o 
emprego de temperaturas mais elevadas gerou 
maior fracionamento percentual da celulose 
inicial da biomassa.  
PALAVRAS-CHAVE: Pré-tratamento hidrotérmico, 
palha de cana-de-açúcar, modelagem matemática, 
celulose recalcitrante.

MATHEMATICAL MODELING OF 
HYDROTHERMAL PRETREATMENT OF 
SUGARCANE STRAW CONSIDERING 

THE RECALCITRANT CELLULOSE 
FRACTION

ABSTRACT: This work aims to improve the 
mathematical model proposed by Santos-
Rocha et al. (2017) to describe the hydrothermal 
pretreatment of sugarcane straw. The new 
proposed model incorporates the effect of 
cellulose recalcitrance through an α parameter. 
When compared to the experimental data, 
the obtained results showed better fitting in 
the prediction of cellulose degradation when 
compared to the original modeling. The value 
of α parameter decreased with increasing 
temperature, indicating that the use of higher 
temperatures generated higher fractionation 
percentages of the initial cellulose in the biomass. 
KEYWORDS: Hydrothermal pretreatment, 
sugarcane straw, mathematical modeling, 
recalcitrant cellulose.
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1 | 	INTRODUÇÃO
A etapa de pré-tratamento é considerada uma das mais importantes do processo 

de conversão lignocelulósica. A celulose, principal polímero derivado de biomassas, é 
fonte potencial para muitos tipos de produtos químicos, como glicose, hidroximetilfurfural 
e ácido levulínico. Todavia, nem toda porção celulósica é facilmente hidrolisável. Regiões 
de celulose cristalina são caracterizadas por uma rede de ligação de hidrogênio altamente 
ordenada, tornando-as resistentes aos processos de degradação química e biológica como 
a maioria dos pré-tratamentos (Hall et al., 2010; Möller et al., 2013). 

A quantificação da fração cristalina da celulose para diferentes processamentos e 
biomassas é investigada na literatura através de procedimentos experimentais (Deguchi 
et al., 2008; Möller et al., 2013) e modelos matemáticos de razoável complexidade (Yan et 
al., 2014). Não obstante, a utilização de modelos matemáticos simplificados pode fornecer 
novas diretrizes sobre as interações existentes nas reações químicas e indicar condições 
otimizadas de operação para a etapa de pré-tratamento (Santos-Rocha et al., 2017). 

O objetivo deste trabalho é propor uma modificação no modelo matemático semi-
mecanístico para o pré-tratamento hidrotérmico (PTH) da palha de cana-de-açúcar 
apresentado por Santos-Rocha et al. (2017), de forma que este represente em seus 
termos a diferente susceptibilidade da fração cristalina da celulose ao processamento. Os 
resultados obtidos por este novo modelo foram comparados aos dados experimentais e 
com os resultados previstos pelo modelo original.

2 | 	METODOLOGIA
Este trabalho utiliza-se de dados experimentais obtidos previamente no grupo de 

pesquisa LaDaBio (Laboratório de Automação de Bioprocessos do PPGEQ – UFSCar) para 
o pré-tratamento hidrotérmico (PTH) da palha de cana-de-açúcar, em reator batelada, nas 
temperaturas de 180, 195 e 210 °C e fração sólido/líquido de 1:10 (massa:volume) (Santos-
Rocha et al., 2017). Propõe-se um conjunto de reações químicas irreversíveis para representar 
a quebra da fração celulósica da biomassa a oligômeros, monômeros, hidroximetilfurfural 
(HMF) e aos produtos de degradação posteriores (Figura 1). Assumiu-se assim que não houve 
limitações difusivas no meio reacional. Adicionalmente, a celulose total inicial da biomassa (CTI) 
foi representada por duas frações distintas: uma delas não sensível à hidrólise nas condições 
do PTH, denominada celulose recalcitrante, CR (supõe-se que a celulose cristalina estaria 
majoritariamente contida nesta fase), e a outra fração passível de hidrólise nas condições 
do PTH, denominada celulose fracionável, CF (assume-se que elevado conteúdo da celulose 
amorfa estaria nesta fração). Modelagem cinética semi-mecanística alternativa àquela descrita 
no trabalho de Santos-Rocha et al. (2017) é proposta, sendo baseada em modelos cinéticos 
de 1ª ordem para as reações químicas ilustradas na Figura 1 (Equações 1, 2, 3, 4, e 5), 
incorporando um fator α à Equação 1 que corresponde matematicamente à fração percentual 
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de celulose recalcitrante no meio reacional. Nas Equações 1 a 5, C refere-se à concentração 
de celulose obtida experimentalmente para cada tempo t do PTH. Ademais, a nomenclatura 
dos componentes é apresentada na Figura 1, sendo k1, k2, k3, k4, k5 e k6 os parâmetros cinéticos 
do modelo para as reações químicas. Estes parâmetros foram estimados a partir do ajuste do 
modelo. 

Figura 1 – Cinética das reações envolvidas no processo de pré-tratamento hidrotérmico (PTH) 
da palha de cana-de-açúcar.

A estimativa dos parâmetros do modelo matemático descrito pelas Equações 1 a 5 
foi realizada no software EMSO (Environment for Modeling, Simulation, and Optimization)
v10.9 empregando a função Estimation. O algoritmo de estimativa usado foi o IPOPT 
(Internal Point Optimizer). 

3 |  RESULTADOS E DISCUSSÃO
A Figura 2 apresenta os resultados obtidos para o modelo cinético proposto neste 

trabalho (Equações 1 a 5) e para modelo proposto por Santos-Rocha et al. (2017) para 
modelagem do PTH da palha de cana-de-açúcar em três diferentes temperaturas (180, 195 
e 210 oC). 
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Figura 2 – Concentrações de (a) Celulose; (b) Glicooligômeros; (c) Glicose e (d) 
Hidroximetilfurfural ao longo do tempo para os dados experimentais (pontos) e respostas 

obtidas pelo modelo proposto neste trabalho (Equações 1 a 5 - curvas contínuas) e do 
modelo proposto por Santos-Rocha et al. (2017) (curvas tracejadas).

Comparado ao modelo cinético proposto no trabalho de Santos-Rocha et al. (2017), 
o modelo proposto neste trabalho apresentou maior aderência aos dados experimentais 
de degradação da celulose ao longo do tempo, sendo também capaz de predizer com 
boa precisão as concentrações dos outros compostos de degradação ao longo do tempo. 
Enquanto o modelo de Santos-Rocha et al. (2017) apresentou desvio percentual médio 
(DPM) de 39,73% em relação aos dados experimentais da celulose em função do tempo, 
o modelo proposto neste trabalho apresentou DPM de 12,68%. A Tabela 1 apresenta os 
valores dos parâmetros cinéticos e os valores do parâmetro α obtidos para as diferentes 
temperaturas avaliadas. Enquanto os parâmetros relacionados às reações químicas 
(k1 a k6) aumentaram com o aumento da temperatura T no PTH, o valor de α diminuiu 
com o aumento de T, indicando que uma maior fração de celulose fi cou disponível para 
degradação e formação de produtos posteriores. Desta forma, pode-se afi rmar que a 
elevação da temperatura no PTH reduziu a fração percentual de celulose recalcitrante no 
meio reacional e consequentemente mais celulose fracionável fi cou disponível para gerar 
monômeros, oligômeros e produtos de degradação nas reações químicas.
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Temp.
PTH

k1
(1/min)

k2
(1/min)

k3
(1/min)

k4
(1/min)

k5
(1/min)

k6
(1/min)

α

180 °C 0,0604 0,0205 0,0760 0,0020 0,0406 0,0014 0,846
195 °C 0,0622 0,0215 0,1003 0,0083 0,1054 0,0015 0,740
210 °C 0,0858 0,0242 0,1137 0,0226 0,2264 0,0106 0,727

Tabela 1 – Parâmetros cinéticos e parâmetro de recalcitrância α para o modelo proposto

4 | 	CONCLUSÕES

A proposição de uma equação contemplando parâmetro relativo à recalcitrância da 
celulose (α) ao modelo semi-mecanístico de Santos-Rocha et al. (2017) possibilitou obter 
uma maior aderência do modelo aos dados experimentais do pré-tratamento hidrotérmico 
da palha de cana-de-açúcar. A fração recalcitrante de celulose no meio reacional diminuiu 
com o aumento da temperatura no PTH.
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