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AREA DE PESQUISA: Simulac&o e Controle de Processos Biogquimicos

PROFESSORA: Alice Medeiros de Lima

TITULO DO TEMA:

Design racional da producdo de Indigoidina em E. coli: estudos in silico, avalicdo técnico, econémica e ambiental

RESUMO

H& na natureza uma diversidade de moléculas que apresentam fungdes especificas. Alguns compostos tem
propriedades benéficas significativas para a saude, como atividades antimicrobianas, anticancerigenas e
anticolesterol. Muitos produtos naturais promissores foram desenvolvidos em terapéutica para diferentes doengas,
tais como vancomicina (antibacteriana), paclitaxel (anticancerigeno), artemisinina (antimalaria) e lovastatina
(anticolesterol). Além desses compostos terapéuticos, alguns outros compostos de ocorréncia natural tem
propriedades Uteis que podem encontrar usos na industria, tais como os pigmentos naturais. O mercado global de
corantes e pigmentos tem um valor estimado de US$36,4 bilhdes em 2021 e espera-se uma taxa de crescimento de
5,2% de 2022 até 2030. Espera-se que 0 aumento da demanda de varias industrias de aplicacéo, tais como téxteis,
tintas e revestimentos, construcdo civil e plasticos, impulsione o crescimento do mercado. Associada a esse
crescimento, tem-se também o aumento da demanda por corantes e pigmentos organicos. A mudanga global em
direcdo a produtos ecologicamente corretos, juntamente com a aceleracdo dos gastos dos consumidores, é 0
principal fator impulsionador do mercado de corantes organicos nos préximos anos. Dentre os Varios corantes
naturais, tem-se a indigoidina, produto foco desse projeto, um produto natural bacteriano de cor azul brilhante
semelhante ao corante industrial indigo. Estudos recentes demonstraram que este pigmento azul tem atividade
antimicrobiana e antioxidante. Além disso, é reportado o uso da indigoidina como semicondutor organico, abrindo
caminho para uma ampla gama de aplica¢cGes em organicos e bioeletrénicos, tais como transistores eletroquimicos
e de efeito de campo, células solares organicas, e biossensores.

O objetivo deste trabalho é propor uma rota racional para producao da indigoidina em E. coli, utilizando para isso
ferramentas da engenharia metabdlica de sistemas (bioinformatica). Para esta rota, pretende-se também verificar a
viabilidade técnica, econdbmica e ambiental com as ferramentas usuais da engenharia de sistemas em processos
(PSE).

Para a realizacdo deste trabalho, buscamos um(a) candidato(a) com formacéo na area de Engenharia Quimica ou
demais éreas relacionadas, com interesse em estudos envolvendo engenharia de sistemas em processos e engenharia
metabdlica de sistemas. Conhecimentos de técnicas basicas de engenharia de sistemas sdo desejaveis, mas ndo ha
exigéncia de experiéncia prévia na area.

Entre os conhecimentos que devem ser adquiridos ao longo do desenvolvimento do projeto, estéo:

e Técnicas de simulagdo de modelos metabdlicos no software Optflux e COBRA Toolbox

e Técnicas de modelagem e simulacgdo de processos utilizando o simulador de processos da suite aspenONE
e Técnicas de avaliacdo econdbmica com ferramentas da Engenharia Econémica

e Técnicas de avaliagdo ambiental, empregando a metodologia de Andlise de Ciclo de Vida (LCA)

e Redacdo de artigos e relatorios cientificos

Obs.: Esse tema faz parte do projeto Universal CNPq (Desenvolvimento de uma plataforma sustentavel para a
producé&o de derivados do glutamato) em andamento.

PALAVRAS-CHAVE: Indigoidina, Engenharia de Sistemas em Processos, Engenharia Metabdlica de Sistemas,
Simulacédo de Processos, Avaliagdo econémica, Analise de Ciclo de Vida.




AREA DE PESQUISA: Simulac&o e Controle de Processos Biogquimicos

PROFESSORA: Alice Medeiros de Lima

TITULO DO TEMA:

Avaliacdo técnico, econdmica e ambiental de processos fotocataliticos de conversdo de metano em produtos
quimicos

RESUMO

A conversao de metano em quimicos, como o metanol, é um processo de grande interesse por reduzir sua emisséo
e contribuicdo no efeito estufa. Dentre os varios processos em desenvolvimento buscando atender essa demanda de
forma eficiente, temos os processos fotocataliticos. As rea¢Ges de oxidagdo foto-ativadas sdo desejaveis dos prontos
de vista econdmico e ambiental uma vez que a principal fonte de energia para essas reagoes é a luz solar, que apoia
o desenvolvimento constante de novos catalisadores para estas aplicagfes. As estruturas semicondutoras sao
relatadas na literatura como os fotocatalisadores mais promissores para estas reacdes, incluindo a oxidacdo fotoativa
de CH., mas poucos sdo mostrados como adequados para a oxidagdo parcial ou seletiva visando, por exemplo, o
metano ao metanol. A equipe experimental tem se dedicado a sintese de catalisadores nanoparticulados tais como
TiO2, g-CsN4, Zn0O, BiVO,, BiWOs3, dentre outros utilizando diferentes métodos, e na condugdo dessas reagcdes em
escala de laboratorio e piloto, buscando informagGes sobre condi¢des limites, repetibilidade, reprodutibilidade e
robutez dos catalisadores.

O objetivo deste trabalho € avaliar dos pontos de vista técnico, econémico e ambiental os processos fotocataliticos,
em desenvolvimento pela equipe experimental na conversdo do metano, com as ferramentas usuais da engenharia
de sistemas em processos (PSE).

Para a realizacdo deste trabalho, buscamos um(a) candidato(a) com formacdo na area de Engenharia Quimica ou
demais areas relacionadas, com interesse em estudos envolvendo engenharia de sistemas em processos e processos
fotocaliticos. Conhecimentos de técnicas basicas de engenharia de sistemas sdo desejaveis, mas ndo ha exigéncia
de experiéncia prévia na area.

Entre os conhecimentos que devem ser adquiridos ao longo do desenvolvimento do projeto, estéo:

e Técnicas de modelagem e simulagdo de processos utilizando o simulador de processos da suite aspenONE
e Técnicas de avaliagdo econdmica com ferramentas da Engenharia Econdémica

e Técnicas de avaliagdo ambiental, empregando a metodologia de Andlise de Ciclo de Vida (LCA)

e Redacéo de artigos e relatorios cientificos

Obs.: Este trabalho faz parte do projeto tematico FAPESP em andamento (2018/01258-5) e sera desenvolvido em
colaboracgéo com a Embrapa Instrumentacéo.

PALAVRAS-CHAVE: Processos fotocataliticos, Metano, Engenharia de Sistemas em Processos, Simulagdo de
Processos, Avaliacdo econdmica, Anélise de Ciclo de Vida.




|AREA DE PESQUISA: Engenharia Bioquimica/Simulacéo e Controle de Processos

PROFESSOR: Antonio Carlos Luperni Horta

TITULO: Modelagem e otimizagao de bioprocesso em fotobiorreator.

A producdo de microalgas em fotobiorreator depende de diversos fatores
importantes, sendo a intensidade luminosa um dos fatores mais impactantes.
Elevada intensidade luminosa pode afetar negativamente o metabolismo celular,
podendo inibir o crescimento e desta forma a produtividade e viabilidade do
processo. Por outro lado, a baixa intensidade luminosa também pode ocasionar
crescimento lento e consequente baixa produtividade, gerando um processo
inviAvel economicamente. Neste contexto este projeto pretende desenvolver um
modelo matematico para o crescimento de microalgas (Scenedesmus obliquus) em
fotobiorreator considerando a concentracdo celular e a intensidade de luz como
principais variaveis. Apos validar o modelo, o0 mesmo sera utilizado para otimizar
as condicdes operacionais do processo. As condi¢des otimizadas pelo algoritmo de

otimizacdo computacional serdo validadas experimentalmente.

Competéncias a serem desenvolvidas durante o projeto:
Modelagem matematica; Cultivo de microalgas em fotobiorreator; Programacao
bésica em Matlab.

PALAVRAS-CHAVE: Modelagem matematica; Cultivo de microalgas em

fotobiorreator; Programacéao basica em Matlab.




AREA DE PESQUISA: Simulago e Controle de Processos Quimicos

DOCENTE ORIENTADOR: Antonio José Gongalves da Cruz

TITULO: Liquefagio enzimatica da biomassa pela aspersio de didxido de carbono em escala
de bancada

RESUMO

Um dos principais gargalos na producéo de etanol de segunda geracao (E2G) esta na etapa
de hidrélise da biomassa. A utilizacdo de cargas de solidos elevadas (acima de 200 g/L) é
crucial para a obtencao de licores agucarados e vinhos mais concentrados, minimizando assim
0s volumes dos reatores de hidrdlise e fermentacdo e reduzindo os custos do processo.
Contudo, a medida que se aumenta a concentracdo de sélidos na etapa de hidrolise, problemas
relacionados a transferéncia de massa e energia levam a diminuicao da eficiéncia de hidrélise
(conversdo da celulose aos oligdmeros e a glicose) e ao aumento do consumo da energia
necessaria para homogeneizacdo do meio reacional. Aumentar a quantidade de enzima, uma
possivel alternativa, onera o custo do processo. Dessa forma, a presente proposta de mestrado
tem por objetivo avaliar a etapa de liquefacdo da biomassa (bagaco ou palha de cana-de-
acucar) em atmosfera isenta de oxigénio por meio da gaseificacdo do sistema com dioxido de
carbono. Estudos relatam uma diminui¢cdo na desativacdo das enzimas celuloliticas quando
se empregou o nitrogénio na liquefacdo da palha do milho (dos Santos et al., 2020). Outro
aspecto positivo a ser avaliado esté relacionado a redugdo no consumo de poténcia (Corréa et
al., 2016) devido a gaseificacdo do sistema. Os experimentos serdo realizados em reator de
bancada (5 litros de volume util). A biomassa (bagaco ou palha de cana-de-agUcar) sera
submetida a pré-tratamento hidrotérmico em condi¢fes operacionais otimizadas no grupo de
pesquisa. O uso do diéxido de carbono justifica-se pela reducdo de custos do processo, uma
vez que ele é um subproduto da etapa de fermentacéo.

Referéncias

Corréa, L.J.; Badino, A.C.; Cruz, A.J.G. Power consumption evaluation of different fed-batch
strategies for enzymatic hydrolysis of sugarcane bagasse. Bioprocess and Biosystems
Engineering, v. 39, p. 825-833, 2016.

dos Santos, A.C.; Ximenes, E.; Thompson, D.N.; Ray, A.E.; Szeto, R.; Erk, K.; Dien, B.S.;
Ladisch, M.R. Effect of using a nitrogen atmosphere on enzyme hydrolysis at high corn stover
loadings in an agitated reactor. Biotechnol Progress. 2020; e3059.

Palavras-chaves: Liquefacdo da biomassa, hidrélise enzimatica, consumo de poténcia,
diéxido de carbono.




AREA DE PESQUISA: Simulago e Controle de Processos Quimicos

DOCENTE ORIENTADOR: Antonio José Gongalves da Cruz

TITULO: Pré-tratamento de biomassa lignoceluldsica com vistas a obtencdo de frago
liquida rica em xilooligbmeros ou xilose

RESUMO

O termo biomassa lignocelulésica € utilizado para se referir a matéria prima renovavel e de
origem vegetal proveniente de diferentes atividades agricolas e florestais. Em sua composi¢éo
estdo presentes, majoritariamente, trés componentes: celulose (30-50 %), hemicelulose (15-
35 %) e lignina (10-25 %). A celulose é um polissacarideo constituido por cadeias de
monomeros de glicose, unidos entre si por ligagdes glicosidicas do tipo B (1-4). As
hemiceluloses, denominadas de heteropolissacarideo, sdo formadas pela combinacdo de
diversos tipos monossacarideos, dentre eles, pentoses (D-xilose, L-arabinose) e hexoses (D-
glicose, D-galactose, D-manose), acompanhados de algumas ramificacdes de &cidos D-
glucurdnico e 4-O-metilglucurdnico. A lignina é formada, principalmente, pela polimerizacéo
radicalar de trés unidades diferentes de fenil-propano: alcool p-cumarilico, alcool coniferilico
e alcool sinapilico. Diferentes pré-tratamentos vem sendo estudados com o objetivo de
separar as trés principais fragdes da biomassa. Estes podem ser classificados em quatro
grupos: pré-tratamento fisico (moagem, extrusdo, p.ex.), fisico-quimico (explosdo a vapor,
hidrotérmico, explosdo com aménia, p.ex.), quimico (alcalino, &cidos, organosolve, AFEX,
liquidos idnicos, p.ex.) ou bioldgico. O objetivo desta pesquisa de mestrado sera avaliar
diferentes condi¢Ges operacionais do pré-tratamento hidrotérmico (temperatura, tempo, carga
de sdlidos, etc). Avaliar-se-4 também o emprego de xilanases, com vistas a obter na fracédo
liquida alta concentracdo de xilooligdmeros (XOS) e/ou xilose. Os XOS sdo constituidos por
duas ou mais unidades de xilose. Dessa forma, a fracdo solida remanescente (rica em celulose
e lignina) podera ser empregada em outros estudos com a finalidade de recuperar a celulose.
Os experimentos serdo realizados em reator PARR (5 litros de volume atil) empregando
bagaco ou palha de cana-de-aclicar como biomassa. As hidrdlises enzimaticas serdo
realizadas em frascos agitados em shaker com controle de agitacéo e temperatura empregando
complexo enzimético rico em xilanases. Buscar-se-4& também otimizar as condicdes
enzimaticas de operacéo.

Palavras-chaves: Pré-tratamento; biomassa lignocelulésica; xilose; xilooligbmeros.




AREA DE PESQUISA: Simulagdo e Controle de Processos Quimicos

PROFESSOR ORIENTADOR: Prof. Roberto de Campos Giordano
PROFESSOR COORIENTADORTr: Prof. Felipe Fernando Furlan

TITULO: Andlise tecno-econdmica e ambiental do processo de produgdo do acido 3-
hidroxipropidnico por rota fermentativa

RESUMO:

O acido 3-hidroxipropidnico (3-HP) é um dos dez componentes listados pelo Departamento
de Energia (DOE) dos EUA com mais promissores para serem produzidos a partir de
biomassa. Sua producéo industrial tem atraido grande atencéo por ser considerado um bloco
construtor. Por exemplo, o &cido acrilico, usado na producdo de diversos polimeros, pode
ser produzido a partir do 3-HP em apenas uma etapa reacional. Além disso, diversos outros
produtos ou intermediarios industriais podem ser produzidos a partir do 3-HP, como o 1,3-
propanodiol, a acrilamida, o acido maldnico, o acrilato de metila, entre outros. Entretanto,
ainda ndo existem estudos sobre a viabilidade técnico-econémica e o impacto ambiental da
producdo do 3-HP por rota bioquimica a partir de fontes renovaveis. Nesse contexto, 0
presente projeto de mestrado tem por objetivo simular um processo de producédo de &cido 3-
hidroxipropidnico a partir de dados experimentais disponiveis na literatura, avaliar sua
viabilidade técnica e econdmica, e calcular o impacto ambiental do produto, identificando

gargalos operacionais e propondo solucdes para eles.

PALAVRAS-CHAVE: acido 3-hidroxipropionico; Analise Tecno-econdmica; Analise de ciclo
de vida; Biorrefinarias




AREA DE PESQUISA: Simulacéo e Controle de Processos Quimicos

DOCENTE ORIENTADOR: Prof. Dr. Ruy de Sousa Junior

TITULO: Modelagem matematica e simulacdo computacional de células a combustivel
bioldgicas aplicadas ao tratamento de efluentes

RESUMO

Sistemas bioeletroquimicos, como células a combustivel microbianas (MFCs), séo
dispositivos que exploram a capacidade de microrganismos exoeletrogénicos para transferir
elétrons. Ao longo dos ultimos anos, as MFCs tém recebido crescente interesse devido a
abordagem sustentavel para o tratamento de aguas residuais, juntamente com 0 uso como
sistemas alternativos para geracdo de energia. MFCs podem converter em corrente elétrica a
energia quimica contida nos substratos organicos presentes em aguas residuais.
Recentemente, alguns estudos experimentais foram realizados usando efluentes de refinaria
de petréleo em MFCs. As aguas residuais de refinarias de petréleo sdo poluentes ambientais
se 0 tratamento ndo for adequado. Um dos parametros mais importantes de uma MFC é a sua
curva de polarizacdo, que é usada para avaliar o desempenho com base na geracdo de energia
elétrica. Uma curva de polarizacdo representa a tensdo em funcéo da corrente. A MFC é um
sistema relativamente complexo que envolve processos bioeletroquimicos, transferéncia de
carga, massa e energia. Assim, tendo como base dados experimentais disponiveis na literatura
(de tensdo da célula versus densidade de corrente elétrica, principalmente), desenvolver-se-a
um trabalho de modelagem matematica para uma célula a combustivel biolégica. Mais
especificamente, pretende-se aplicar um modelo unidimensional simples de estado
estacionario, considerando a transferéncia acoplada de calor, carga e massa, juntamente com
as reacgdes bioeletroquimicas que ocorrem em uma MFC, na previsdo do desempenho de uma
MFC usada no tratamento de agua residual de refinaria de petréleo. A abordagem pode ser
estendida a MFCs aplicadas ao tratamento de &guas residuais de biorrefinarias de
bioetanol/biodiesel. Utilizar-se-a4 o software Scilab (ou o Matlab) para a implementacéo do
modelo, ajuste de seus parametros e solugdo das suas equagdes. O modelo podera prever as
tendéncias para a influéncia da densidade de corrente na tensdo da célula, bem como a
influéncia da concentracdo do(s) substrato(s) no desempenho da MFC.

Palavras-chaves: Célula a combustivel bioldgica; modelagem matematica; processos
eletroquimicos e biol6gicos




