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A biomassa lignoceluldsica é um recurso renovavel abundante, com potencial
para substituir uma parcela significativa do carbono féssil atualmente convertido em
combustiveis liquidos, produtos quimicos e materiais. Para ter uma ideia de escala, a
cultura de cana-de-agucar ocupa ~1% do territorio brasileiro e disponibiliza cerca de
130 milhdes de toneladas anuais (base seca) de residuo lignocelulésico (contabilizando
0 bagaco e metade da palha). Em unidades massicas, essa disponibilidade é superior a
producdo brasileira de petroleo!

A biomassa lignocelulésica é composta de trés componentes quimicos
principais: celulose, hemiceluloses e lignina. A celulose, correspondente a 30-50% da
massa, € encontrada na forma de nanocristais fibrilares, os quais sdo caracterizados por
difracdo de raios-X. Nosso grupo de pesquisa vem desenvolvendo modelos matematicos
e algoritmos computacionais para auxiliar na analise de padrdes de difracdo de biomassa
vegetal, a partir dos quais sao inferidas propriedades finas dos nanocristais de celulose.
O presente projeto se insere nesse contexto.

No projeto, o aluno gerard padrBes de difracdo calculados a partir de
coordenadas atbmicas. Em um primeiro momento, serdo investigados sistemas com
coordenadas simples e idealizadas, para compreender como alteragdes das coordenadas
alteram os padrdes de difragdo calculados. Em um segundo momento, serdo empregadas
coordenadas atdmicas obtidas por dindmica molecular, as quais foram disponibilizadas
por colaboradores.

Ao longo do projeto, o aluno terd oportunidade de aprender, com
aprofundamento, sobre difracdo de raios-X de nanocristais. Alem disso, o aluno
adquirira pratica nas linguagens de programacdo a serem utilizadas nos célculos. Por
fim, o aluno se beneficiara do ambiente interdisciplinar do Laboratério Nacional de
Ciéncia e Tecnologia do Bioetanol (CTBE), onde sdo investigados diversos aspectos da
producdo, conversdo e uso de biomassa lignocelulésica, com vistas as biorefinarias do

futuro.



