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Introducéo

A biomassa lignoceluldsica é a mais abundante fonte de carbono renovavel
disponivel na Terra. Esse tipo de biomassa constitui a parte estrutural e ndo comestivel
das plantas, sendo formada majoritariamente por carboidratos (celulose e hemiceluloses,
tipicamente 60-70% em massa) e lignina (cerca de 20-30%). A transformacéo industrial
dos carboidratos tem sido historicamente bem-sucedida, como demonstra a industria de
papel e celulose e, mais recentemente, a industria de etanol celulésico. No entanto, o
mesmo ndo ocorre com a lignina, que vem sendo utilizada quase exclusivamente como
combustivel de caldeira. Em busca de maior valorizacao da lignina, estudos recentes tém
buscado transformar a lignina em biocombustiveis liquidos e bioquimicos aromaticos,
aproveitando a baixa oxigenacdo e carater aromatico da macromolécula [1]. Esse
potencial é particularmente interessante se associado a lignina residual do etanol
celulésico, que é um novo tipo de lignina disponivel em escala industrial [2]. Esse tipo

de processo para aproveitamento de lignina é apresentado na Figura 1.
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Figura 1: Representacdo esquematica de processo no qual aos carboidratos da biomassa lignoceluldsica
sdo direcionados para produtos de fermentacdo (e.g., etanol celulésico) e a lignina residual é submetida a
processos de despolimerizacdo e beneficiamento (upgrading) para obtengdo de biocombustiveis liquidos,
bioguimicos e biocarvdes. Adaptado de [2].
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Um desafio dos processos de despolimerizacéo da lignina e beneficiamento do seu
bio-6leo advém da complexidade do meio reacional, com grande diversidade de
compostos quimicos (~10%-10° compostos) e inimeras reagdes quimicas ocorrendo de
forma paralela e sequencial. Esse tipo de problema tem sido abordado atraves de redes de
reacOes quimicas com técnicas de aprendizado de méaquina [3,4]. No entanto, ainda ndo
existe aplicacdo dessa abordagem para redes de reacdes envolvendo lignina e este projeto

busca avangar o conhecimento nessa direcéo.

Estado da arte

Esta havendo um rapido avan¢o no uso de redes de rea¢Bes quimicas associado a
aprendizado de maquina para descrigdo de fendmenos envolvendo grande nimero de
compostos e reacOes [3,4]. Esses desenvolvimentos empregam bases de dados criados
com calculos de quimica quantica contendo dezenas a centenas de milhares de compostos
e reacdes [5,6,7]. No entanto, essas bases de dados séo limitadas a compostos pequenos
(e.g., de até 9 atomos pesados) e ndo contém o conjunto de compostos necessarios para

modelar reacdes de despolimerizacdo de lignina e beneficiamento do seu bio-6éleo.

Objetivos
O objetivo geral do projeto é avancar no uso de técnicas de aprendizado de
maquina para descricdo de redes de reacdes quimicas envolvendo lignina. Para alcancar
esse objetivo geral, o projeto buscara os seguintes objetivos especificos:
i) Prospeccdo de algoritmos que permitam aprender a partir de grandes bases de
compostos e reacdes [5,6,7] para posterior transferéncia do aprendizado para bases
de fragmentos de lignina [8].
ii) Implementacdo em linguagem Python dos algoritmos selecionados para predi¢do
de entalpias de reagdo envolvendo fragmentos de lignina.
iii) Testes de desempenho dos algoritmos de predicdo de entalpias de reacdo de

fragmentos de lignina, buscando atingir acuracia quimica (~1 kcal/mol).

Metodologia

Os desenvolvimentos serdo realizados em linguagem Python, usando as
bibliotecas RDK:it [9] para manipulacdo de informacao quimica, e scikit learn [10] para
aprendizado de maquina, analise e mineragdo de dados. Serdo consultadas bases de

compostos e reagbes quimicas [5,6,7,8]. O projeto seguird as seguintes etapas: (i)



preparacdo e armazenamento de dados; (ii) analise de dados e inferéncia estatistica; (iii)

modelagem preditiva; e (iv) validacdo de modelo e avaliagdo do seu desempenho.

Referéncias

[1] Schutyser W, Renders T, Van Den Bosch S, et al (2018) Chemicals from lignin: an interplay of
lignocellulose fractionation, depolymerisation, and upgrading. Chem Soc Rev 47:852-908.

[2] Menezes FF, Nascimento VM, Gomes GR, Strauss M, Junqueira TL, Driemeier C (2023)
Depolymerization of enzymatic hydrolysis lignin: Review of technologies and opportunities for
research. Fuel 342:127796.

[3] Wen M, Spotte-Smith EWC, Blau SM, et al (2023) Chemical reaction networks and opportunities for
machine learning. Nat Comput Sci 3:12-24.

[4] Stocker S, Csanyi G, Reuter K, Margraf JT (2020) Machine learning in chemical reaction space. Nat
Commun 11:1-11.

[5] Ramakrishnan R, Dral PO, Rupp M, Von Lilienfeld OA (2014) Quantum chemistry structures and
properties of 134 kilo molecules. Sci Data 1:1-7.

[6] St. John PC, Guan Y, Kim Y, et al (2020) Quantum chemical calculations for over 200,000 organic
radical species and 40,000 associated closed-shell molecules. Sci Data 7:1-6.

[7] Grambow CA, Pattanaik L, Green WH (2020) Reactants, products, and transition states of elementary
chemical reactions based on quantum chemistry. Sci Data 7:1-8.

[8] Colombari FM, Nascimento VM, Liu YL, Rocha GJM, Driemeier C (2022) Density Functional Theory
with Implicit Solvents for Accurate Estimation of Aqueous and Organic Solvation Free Energies of
Lignin Fragments. ACS Sustain Chem Eng 10:10870-10878.

[9] https://www.rdKit.org/docs/GettingStartedInPython.html
[10] https://scikit-learn.org/stable/



https://www.rdkit.org/docs/GettingStartedInPython.html
https://scikit-learn.org/stable/

