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Project abstract:

Subprodutos a base de huminas, de reacdes de hidrolise/desidratacdo, catalisadas por acidos, de
acucares (pentoses — C5 e hexoses — C6), chegam a ser os principais responsaveis da quebra da
circularidade do processo de producdo de acido levulinico (AL) e furfural (FUR) e contraria o
conceito triple bottom line, pilar na economia circular. Visando a manutencdo da quimica circular e
0s avangos tecnologicos para o desenvolvimento sustentavel é requerido integrar estes subprodutos
em uma cadeia valiosa como fonte potencial de carbono para produtos quimicos, biomateriais e
aditivos. Neste projeto de iniciacdo cientifica serdo valorizadas as huminas derivados da
plataforma de producdo de AL e FUR a partir do bagaco de cana-de-agticar pela rota termoquimica
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via pirdlise. Trés cenarios principais de formacdo de huminas serdo investigados: Cendrio i:
durante a producao de AL catalisada com acido combinados trés etapas; Cendrio ii: durante a
conversao do bagaco de cana-de-acticar catalisada com acido para produzir AL investigado em
uma unica etapa; e Cendrio iii: durante a conversao catalisada com acido de agticares
hemicelulésicos do bagaco de cana-de-acuicar para produzir FUR. Caracterizag6es dos materiais
serdo realizadas para conhecer e investigar a composicao dos elementos C, H e O e seu potencial
energético. O comportamento da pirélise das huminas sera investigado pelos perfis
termogravimétricos em atmosfera inerte. Sera proposto um modelo cinético de reacdes paralelas
descrevendo a formacdo de fragdes de gas, 6leo e sélido (residual) a partir dos dados experimentais
contribuindo ao desenvolvimento tecnolégico de biorrefinarias a base de carbono sendo uma
alternativa para reduzir e eventualmente substituir produtos quimicos a base de petréleo.
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VALORIZAGCAO TERMOQUIMICA DE HUMINAS INSOLUVEIS
DERIVADAS DA PLATAFORMA DE CONVERSAO DE ACUCARES C5 E C6

Data Collection

What data will you collect or create?
Os dados coletados estdo relacionados aos desafios:

o Desafio 1: Purificar as huminas obtidas da plataforma de conversdo de agticares C5 e C6 nos
Cendrios (i) — (iii) utilizando sistema de extracdo soxlhet combinado com lavagens em solugées
aquosas e organicas. [Atividades: A.1.1; A.1.2 e A.1.3]

» Desafio 2: Determinar e avaliar a composicao imediata e elementar, poder calorifico, estrutura
molecular e morfolégica das huminas obtidas durante a producdo de AL e FUR a partir de
bagaco de cana-de-agticar segundo os Cendrios (i) — (iii). [Atividades: A.2.1 e A.2.2]

o Desafio 3: Estudar os padroes de decomposicdo térmica das huminas a partir de analises
termogravimétricas sobre uma corrente de gas inerte (N2). [Atividades: A.3.1 e A.32.2]

» Desafio 4: Propor um modelo cinético de reacdes paralelas descrevendo a formacdo de fracdes
de gés, Oleo e solido (residual) a partir dos dados termogravimétricos experimentais obtidos no
Desafio 3. [Atividades: A.4.1; A.4.2 e A.4.3]



Atividades
Cadigo Descricao
ALl Formacao de huminas pelo Cenaério iii: conversdo de actcares hemicelulésicos do bagaco
o de cana-de-agucar catalisada com acido.
ALD Purificacdo das huminas por extracdo de Soxhlet com solventes a fim de remover os
o agucares, a lignina e acidos organicos residuais.
A3 Calculo do rendimento de huminas apds purificacdo: gramas de material carbonaceo por
o 100 g de peso seco de sélido residual ap6s biorrefino do bagago de cana-de-acicar.
Realizar andlises sobre a estrutura molecular (caracterizacdo imediata e caracterizagdo
A.2.1 elementar) e morfolégica das huminas para revelar a natureza nos processos
termoquimicos.
A.2.2 Determinacao do potencial energético das huminas.
A3.1 Obtencdo e identificagdo dos padrdes de degradacdo térmica das HUs a partir de analises
- termogravimétricas (atmosfera inerte).
A3.2 Estimativas da conversao e a taxa de conversao termogravimétrica baseado nos dados
- experimentais da atividade A.3.1.
Determinar os parametros cinéticos da pir6lise das huminas aplicando o método
A4l . . . . :
isoconversional diferencial de Friedman (Eq. 11).
A4.2 Calcular a taxa de conversdo teorica (Eq. 9) para o sistema de reacdes paralelas.
A4.3 Estimar (Eq. 12) comparando as taxas de conversao tedricas e experimentais.

How will the data be collected or created?




L 0. .~ Form nca
Cédigo|Descricio ormas de obtencdo dos
dados
Formacdo de huminas pelo Cenadrio iii: conversao de acticares .
. L. , . Experimentalmente /
A.1.1 |hemicelulésicos do bagaco de cana-de-acgucar catalisada com i
. . Laboratério LabCQV
acido.
A2 Purificagdo das huminas por extracdo de Soxhlet com solventes a |Experimentalmente /
""" |fim de remover os aglcares, a lignina e acidos organicos residuais. | Laboratério LabCQV
Célculo do rendimento de huminas apés purificacdo: gramas de . .
. . posp Gao: grar Célculo / planilha de
A.1.3 [material carbonaceo por 100 g de peso seco de sélido residual caledlo
apo6s biorrefino do bagaco de cana-de-agucar.
Realizar andlises sobre a estrutura molecular (caracterizagao
A.2.1 |imediata e caracterizacdo elementar) e morfol6gica das huminas |Equipamentos analiticos
para revelar a natureza nos processos termoquimicos.
A.2.2 |Determinacdo do potencial energético das huminas. Equipamentos analiticos
Obtencado e identificacdo dos padrées de degradacdo térmica das . .
A3.1 caoe cac padroes ce & ¢ . Equipamentos analiticos
HUs a partir de analises termogravimétricas (atmosfera inerte).
Estimativas da conversdo e a taxa de conversao termogravimétrica |Calculo / planilha de
A.3.2 . . . .
baseado nos dados experimentais da atividade A.3.1. calculo
Determinar os parametros cinéticos da pirélise das huminas . .
. . . . . . . Calculo / planilha de
A.4.1 [aplicando o método isoconversional diferencial de Friedman (Eq. |,
calculo
11).
A4D Calcular a taxa de conversao teorica (Eq. 9) para o sistema de Caélculo / planilha de
"7 |reagGes paralelas. célculo
A43 Estimar (Eq. 12) comparando as taxas de conversao tedricas e Célculo / planilha de
“  |experimentais. célculo

Documentation and Metadata




What documentation and metadata will accompany the data?



Cadigo

Descricao

Metadado

Formacao de huminas pelo Cendrio iii: conversdo de

A.1.1 |acuicares hemicelul6sicos do bagaco de cana-de-agticar -
catalisada com é&cido.
Purificacdo das huminas por extracdo de Soxhlet com o .
. . . . Massa inicial, massa final,
A.1.2 |solventes a fim de remover os aglcares, a lignina e acidos . P
~ 1. rendimento da purificacao
organicos residuais.
Célculo do rendimento de huminas apés purificacdo: gramas [Concentracdo de acido
A.1.3 |de material carbonaceo por 100 g de peso seco de solido levulinico e rendimento de
residual ap6s biorrefino do bagaco de cana-de-agucar. huminas
Realizar andlises sobre a estrutura molecular (caracterizacao
. . .. (, . s Imagens MEYV, dados FTIR,
imediata e caracterizagdo elementar) e morfologica das o .
A.21 . resultados da andlise imediada
huminas para revelar a natureza nos processos . .
L. (planilha de célculo)
termoquimicos.
A.2.2 |Determinacdo do potencial energético das huminas. Valor do potencial calorifico
Obtencado e identificacdo dos padrdes de degradacao térmica .
¢ . (;’ . P . g ¢ Dados de TGA em planilha de
A.3.1 [das HUs a partir de andlises termogravimétricas (atmosfera .
. calculo e tratamento de dados
inerte).
Estimativas da conversdo e a taxa de conversao
A.3.2 [termogravimétrica baseado nos dados experimentais da Dados das planilhas de calculo
atividade A.3.1.
Determinar os parametros cinéticos da pirélise das huminas
A.4.1 |aplicando o método isoconversional diferencial de Friedman [Dados das planilhas de calculo
(Eq. 11).
Calcular a taxa de conversdo teérica (Eq. 9) para o sistema de . .
A4.2 ~ (Eq-9)p Dados das planilhas de célculo
reacOes paralelas.
Estimar (Eq. 12) comparando as taxas de conversdo tedricas . .
A.4.3 (Eq. 12) P Dados das planilhas de calculo

e experimentais.




Ethics and Legal Compliance

How will you manage any ethical issues?

Pelo registro no comité de ética da UNIFESP (CEP N 2804210420)

How will you manage copyright and Intellectual Property Rights (IP/IPR) issues?

Durante a etapa de execucdo do projeto os dados serdo protegidos pelos pesquisadores envolvidos. No
momento dos dados serem reportados em publicacGes, os mesmos ficardo sob as politica de copyright
das revistas.

Storage and Backup

How will the data be stored and backed up during the research?
Armazenamento: Repositério de Dados de Pesquisa UNIFESP Dataverse

Os metadados serdo preservados de acordo com a politica do repositério

Backup: (onedrive de Laura Plazas Tovar)

How will you manage access and security?
Armazenamento:

Os metadados serao preservados de acordo com a politica do repositério

Backup: password

Selection and Preservation

Which data are of long-term value and should be retained, shared, and/or preserved?

Nao aplica

What is the long-term preservation plan for the dataset?

5 anos

Data Sharing



How will you share the data?

Serdo compartilhados através do Repositério de Dados de Pesquisa UNIFESP Dataverse

Are any restrictions on data sharing required?

Os dados s[o serdo compartilhados com terceiros ap6s a publicacao dos artigos.

Responsibilities and Resources

Who will be responsible for data management?
Laura Plazas Tovar (laura.tovar@unifesp.br)
Marina Gontijo Souza Macedo (gontijo.marina@unifesp.br)

Julio César de Jesus Gariboti (julio.gariboti@unifesp.br)

What resources will you require to deliver your plan?

Nenhum recurso necessario para entregar o plano



