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RESUMO

A utilizag@o da biomassa como fonte de energia ndo s6 apresenta um potencial energético
significativo, mas também contribui simultaneamente para a producdo de energia limpa
e a solugdo de problemas ambientais. A producdo de gés de sintese, obtido por meio
de degradacdo térmica, demonstra a capacidade de gerar energia a partir da biomassa e
reduzir a degradacdo ambiental, evitando o descarte inadequado ou o uso do material
como fertilizante. Atualmente, a biomassa € utilizada em diversos processos termoquimi-
cos, como a gaseificacdo. Nessa perspectiva, o conhecimento da composi¢do quimica
e das propriedades fisicas da biomassa € fundamental para determinar a viabilidade de
produzir subprodutos de interesse a partir de amostras especificas. Este projeto propde o
desenvolvimento de uma simulacdo computacional do fendmeno de gaseificacdo, com o
objetivo de auxiliar na determinagdo do potencial energético da biomassa estudada, o
bagaco de cana-de-acucar, que é abundantemente encontrado na regido de desenvolvi-
mento do projeto. Por meio da andlise BET, foi possivel determinar a drea superficial das
amostras, com duas granulometrias distintas 0,68 mm e 2 mm e preparadas através da
secagem em estufa para possibilitar o armazenamento prolongado. A andlise BET permite
que a simulagdo computacional resolva questdes de quimica de superficie da biomassa,
modelando-a em estado condensado e, assim, determinando as dreas superficiais das

amostras para aplicacao na simulacdo computacional.

Palavras-chave: Andlise BET. Biomassa. Bagaco de Cana - de - Actcar.



ABSTRACT

The use of biomass as an energy source not only presents significant energy potential
but also simultaneously contributes to the production of clean energy and the solution of
environmental problems. The production of syngas, obtained through thermal degrada-
tion, demonstrates the ability to generate energy from biomass and reduce environmental
degradation, avoiding improper disposal or use of the material as fertilizer. Currently,
biomass is used in various thermochemical processes, such as gasification. In this per-
spective, knowledge of the chemical composition and physical properties of biomass is
essential to determine the feasibility of producing valuable by-products from specific
samples.This project proposes the development of a computational simulation of the gasi-
fication phenomenon, with the objective of assisting in determining the energy potential
of the studied biomass, sugarcane bagasse, which is abundantly found in the project’s
development region. Through BET analysis, it was possible to determine the surface area
of the samples, with two different particle sizes, 0.68 mm and 2 mm, prepared by oven
drying to enable prolonged storage. BET analysis allows the computational simulation to
address surface chemistry issues of the biomass, modeling it in a condensed state and
thus determining the surface areas of the samples for application in the computational

simulation.

Keywords: BET Analysis. Biomass. Sugarcane Bagasse.
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1 INTRODUCAO

Em 2023, a producdo de biocombustiveis no Brasil atingiu um marco histdrico,
com a producao combinada de biodiesel e etanol totalizando quase 43 bilhdes de litros.
Este crescimento reflete a expansao do setor e a diversificacdo das fontes de energias
renovaveis no pais (PRODUCAO.. ., 2024). Considerando a crescente demanda por ener-
gias renovaveis, especialmente o biodiesel e o etanol, cuja producio gera uma quantidade
significativa de biomassa, torna-se necessario desenvolver métodos e tecnologias que
permitam o uso eficiente desses subprodutos. Dessa forma, a energia produzida pode

contribuir para a reducao da degrada¢do ambiental.

O bagaco de cana, subproduto da producdo de actcar e dlcool, ja € amplamente
utilizado na geracdo de energia através da queima em caldeiras. Contudo, essa aplicacdo
possui um valor agregado relativamente baixo. Por outro lado, o bagaco de cana pode
ser aproveitado para a producdo de hidrogénio verde e gds de sintese, que possuem
maior valor agregado e melhoram significativamente o potencial calorifico.(McKinsey &
Company, 2023)

Processos termoquimicos como gaseificacdo e pirdlise, permitem que a biomassa
seja convertida em subprodutos com significativo potencial energético. Porém, esses tipos
de processos dependem de fatores que impactam na cinética das reac¢des e qualidade dos
subprodutos. Fatores como umidade e quantidades estequiométricas, por exemplo, sdo

fundamentais para a determina¢@o do potencial energético da biomassa estudada.

Em razdo das dificuldades de obtencao dos suprimentos necessdrios para realizar
o processo de gaseificacdo da biomassa nos laboratérios do campus, o presente trabalho
propds o desenvolvimento de simulagdo computacional desse fendmeno, de modo a
auxiliar na determinacao dos principais parametros do potencial energético da biomassa.
O trabalho incrementard o modelo numérico BioMass-Mech 1.0 desenvolvido no GESESC
(Grupo de Estudos em Sistemas Energéticos e Simulacao Computacional.) utilizando a
area BET para possibilitar que o modelo resolva problemas de quimica de superficie e
adsor¢do de O, modelando a biomassa em estado condensado, ao contrdrio da versao

atual, capaz de simular seus componentes apenas em fase gasosa.
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1.1 Objetivos

1.1.1 Objetivo geral

O objetivo geral do trabalho € realizar a caracterizacdo fisico-quimica de amostras
de bagaco de cana-de-actcar, como forma de contribuir para o desenvolvimento de
um mecanismo de reacdo em desenvolvimento pelo Grupo de Estudos em Sistemas
Energéticos e Simulacao Computacional(GESESC), voltado para o aproveitamento dos

residuos agricolas regionais e obtencao do gis de sintese.

1.1.2 Objetivos especificos

* Coletar amostras em empresas regionais para a realizacao dos testes.
* Preparar as amostras para a devida armazenagem, por meio de Crivagem e Secagem.

* Verificar a homogeneidade das amostras por meio de verificacdo visual por medida
de densidade.

* Analisar as amostras utilizando o método BET para determinar a area superficial.

1.2 Justificativa

Os processos de conversao termoquimica sdo fundamentais para a aproveitamento
térmico da matéria orginica, resultando em subprodutos com elevado potencial energético,
como o gés de sintese, que € gerado por meio de uma série de reagdes quimicas distintas.

Além disso, esses processos produzem residuos secunddrios, como carvao e cinzas.

Para compreender e otimizar essas reacoes, a simulacdo computacional é uma
ferramenta crucial. Ela permite estudar com precisdo o comportamento das transforma-
¢Oes quimicas envolvidas e analisar como os parametros do processo de gaseificagdo
influenciam os resultados. O GESESC (Grupo de Estudos em Sistemas Energéticos e
Simulacao Computacional) tem trabalhado em um mecanismo de reagdo denominado
BioMass-Mechl.0: A new reaction mechanism for combustion, gasification and pyrolysis
of lignocellulosic biomass que consiste em um modelo robusto para pirdlise e gaseificacdo

da biomassa, sendo possivel configura-lo para diversos parametros operacionais. Para
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que os resultados obtidos por esse modelo matemadtico sejam ainda mais eficazes, o valor

da drea superficial da biomassa é de suma importancia.

Neste trabalho, sdo apresentadas as caracterizacoes fisico-quimicas da biomassa
de bagaco de cana-de-agucar, com o objetivo de realizar a andlise BET, responsdvel por
fornecer a drea superficial. Esses resultados serdao incorporados ao modelo BioMass-
Mechl, permitindo que simulacdes de simulacdes heterogéneos, reagdes de superficie e

fendmenos de adsorcao sejam reproduzidos com maior fidelidade.
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2 REVISAO BIBLIOGRAFICA

Os processos de conversdo termoquimica, como a gaseificagdo, promovem o
aproveitamento térmico da matéria organica, resultando em subprodutos com elevado
potencial energético, como o gds de sintese, além de residuos secundérios, como carvao e
cinzas. A gaseificacdo envolve uma série de reacdes quimicas energeticamente induzidas,
utilizando materiais orgdnicos em um ambiente com atmosfera pouco oxidante, onde
geralmente sdo empregadas quantidades de oxigénio abaixo da quantidade considerada
estequiométrica para as reagoes de combustdo dos componentes organicos da biomassa
(SILVA; OLIVEIRA, 2024). Esse processo gera, entre outros subprodutos, o gas de
sintese, que € composto principalmente por mondxido de carbono (CO), diéxido de
carbono (CO,), vapor d’dgua (H,0), hidrogénio (H») e, em alguns casos, metano (CHy)
(BASU, 2010). O poder calorifico desse gas varia de 4 a 7 MJ/Nm3, dependendo das
condi¢des do processo (LV et al., 2004), e sua produgdo resulta de uma combinag¢ao

complexa de diferentes reagdes quimicas.

O uso de simulagdo € crucial para estudar e otimizar o comportamento dessas
reacdes quimicas. A simulacdo permite analisar detalhadamente as transformagdes en-
volvidas e compreender como os parametros operacionais influenciam o processo de
gaseificagdo (MANSARAY; GHALY, 1999). Nesse contexto, a parametrizacao de um
modelo eficaz depende de uma caracterizagao fisico-quimica precisa da biomassa. A
area superficial da biomassa é um fator particularmente relevante, pois estd diretamente
relacionada a taxa de reacdo e a eficiéncia do processo (BASU, 2010; MANSARAY;
GHALY, 1999).

No caso especifico do bagaco de cana, uma biomassa com estrutura fibrosa e
porosa, a drea superficial exerce um papel fundamental na reatividade das particulas e na
transferéncia de calor durante a gaseificacdo (TILMAN; JOHANSEN, 2004). Biomassas
com maior drea superficial permitem um maior contato entre os reagentes (como o oxige-
nio e o vapor d’dgua) e as particulas de biomassa, o que acelera as reacdes termoquimicas
e aumenta a eficiéncia na producdo de gas de sintese (LV et al., 2004). Além disso, a
estrutura porosa do bagaco de cana facilita a penetragcdo de gases e a dispersao de calor,
influenciando positivamente o desempenho do processo (MANSARAY; GHALY, 1999).

Portanto, ao considerar a drea superficial da biomassa na modelagem de processos



Capitulo 2. Revisdo Bibliogrdfica 18

de gaseificagdo, € possivel alcancar simulacdes mais precisas, que reproduzem melhor o
comportamento real das reagdes e permitem otimizar a producao de energia a partir do
bagaco de cana (BASU, 2010; TILMAN; JOHANSEN, 2004).

2.1 Caracterizacao da Biomassa

A producio de Biocombustiveis no Brasil estd em constante crescimento. Em
2023, o pais colheu cerca de 677 milhoes (SERRA et al., 2020) de toneladas de cana-de-
acucar, cultivadas em uma drea de aproximadamente 8,35 milhdes de hectares (CONAB,
2023). Um dos principais subprodutos desse processo, o bagaco de cana, tem um papel
essencial na geracdo de energia sustentdvel. Nesse mesmo ano, foram gerados 12.410 MW
de energia a partir de biomassa proveniente do setor sucroenergético, com a producao
distribuida entre 442 empreendimentos no pais (MME, 2023).

No entanto, a biomassa ainda ¢ amplamente utilizada em sua forma bruta, saindo
diretamente do processo de producdo. Em muitos casos, o Gnico tratamento realizado € a
secagem em patios comuns, sem que sejam feitos estudos aprofundados para otimizar
seu potencial energético. Isso indica que hd uma grande oportunidade para maximizar
a eficiéncia e a geracdo de energia a partir desse recurso renovavel, seja por ado¢ao
de processos de preparo da biomassa, ou até mesmo no uso de parametros de queima

adequados para as caracteristicas da biomassa.

No setor sucroenergético, a biomassa provém principalmente do bagaco gerado
na moagem da cana-de-acucar. Apos a extracdo do caldo, o bagaco, que € o residuo sélido,
se torna uma importante fonte de energia, embora seu potencial energético nem sempre
seja totalmente explorado. Ele € amplamente utilizado na cogeracao, sendo queimado
para produzir vapor e eletricidade. Além disso, pode ser aproveitado na producdo de
biogds ou como ra¢do animal, conforme as necessidades operacionais, representadas no

ciclo de producgao da Figura 1.

Do processamento da cana de acticar, dois residuos lignoceluldsicos sao gerados: o
bagaco e a palha da cana-de-agucar. Esses materiais sdo constituidos, em sua maioria, por
celulose, hemicelulose e lignina, cujas propor¢des variam de acordo com as condicdes do
solo onde a cana foi cultivada. Em termos gerais, as proporcoes sdo aproximadamente 40%

de celulose, 40% de hemicelulose e 20% de lignina, embora esses valores possam sofrer
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alteracOes dependendo das caracteristicas ambientais e do manejo agricola (ROCHA;
PEREIRA; OLIVEIRA, 2023)

Figura 1 — Fluxograma processo da producdo do Bagaco de Cana.

Tratamento do Producdode Producéiode
Caldo Acucar Biogds

Caldo Misto

. Queima para

Preparactic / Amazenagem Co-geractio
Moagem

{Vapor + Energia +
Cinzas)

Racfio Animal

Fonte: Acervo proprio

Colheita / Fertilizante
Transporte

2.2 Armazenagem da Biomassa

O bagaco de cana € um produto da extra¢do do caldo da cana-de-acucar. Mesmo
apds essa etapa, ele ainda contém cerca de 3% de agucar, além de apresentar elevado
teor de umidade e atividade microbiana, o que pode levar a fermentacdo. A fermentacao
€ um processo exotérmico que deteriora a biomassa, afetando suas propriedades. Esse
fendmeno ocorre devido a acdo de fungos da familia Basidiomycota, que decompdem
os polissacarideos e causam a podridao branca, além de degradar a lignina, elemento
central do estudo(SANTOS et al., 2011).

2.3 Aproveitamento do bagaco de cana

No passado, o bagaco de cana era frequentemente descartado em grandes pilhas,
sendo considerado um residuo sem valor. Esse desperdicio nao apenas ocupava espago,

mas também resultava na perda de seu potencial energético durante a decomposicao.
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A partir dos anos 1990, no entanto, uma mudanca significativa ocorreu. O setor sucro-
alcooleiro comegou a aproveitar o bagaco como substituto para a madeira na geragao
de vapor nas caldeiras das usinas (DIAS et al., 2009). Esse avanco foi impulsionado
por diversos fatores, incluindo o desenvolvimento de novas tecnologias e 0 aumento
dos precos da energia elétrica e dos combustiveis fésseis (WALTER et al., 2006). Essa
evolucdo permitiu que o bagaco fosse utilizado de forma mais abrangente para gerar calor,

eletricidade e até mesmo tracao.

A introdugdo do bagaco como fonte de energia renovavel transformou profunda-
mente o setor, que passou a ser conhecido como sucroenergético, refletindo sua importan-
cia na matriz energética do Brasil. Essa mudanca trouxe beneficios ndo s6 econémicos,
mas também ambientais. O uso do bagaco na geracdo de energia contribui para a reducio
das emissoes de gases de efeito estufa, ao substituir fontes de energia mais poluentes,
como os combustiveis fosseis, e reduzir a dependéncia de termelétricas movidas a carvao
ou 6leo (WALTER et al., 2006)(DIAS et al., 2009).

Além da bioenergia, o bagaco de cana encontra aplicacdes em diversas dreas. Sua
utilizacao na fabricacdo de bioplasticos e outros materiais biodegradaveis oferece uma
alternativa ecoldgica ao pléstico tradicional, ajudando a diminuir o impacto ambiental
de materiais descartaveis. A extracao de nanocelulose do bagacgo, por exemplo, mostra-
se promissora para a producdo de biocompésitos de alta performance, utilizados em
embalagens e outras aplicacdes industriais(MORALIS et al., 2013). No setor de papel e
celulose, o bagaco substitui a madeira na producao de papel e papeldo, contribuindo para

a preservacao de florestas.

O bagago também € utilizado na alimentacdo animal e na produ¢do de compdsitos
para a construg¢do civil, incluindo a formulagdo de cimentos e outros materiais com menor
pegada de carbono. A incorporagdo de fibras residuais na fabricacdo de compdsitos
cimenticios contribui para a sustentabilidade na constru¢do, reduzindo o uso de materiais
tradicionais com maior impacto ambiental SAVASTANO et al., 2000).

Essas diversas aplicacdes mostram como o aproveitamento do bagaco de cana pode
ser integrado a cadeias produtivas que visam a sustentabilidade, reduzindo o desperdicio
e criando valor a partir de um residuo que antes era visto como problematico. Com a

continua evolucdo tecnoldgica e o desenvolvimento de politicas de incentivo, o potencial
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de uso do bagacgo pode ser ainda mais expandido, reforcando sua importancia na economia

e na prote¢ao ambiental.

2.4 Analise da Biomassa

A drea superficial é definida como a razdo entre a drea superficial absoluta de um
sélido e sua massa, expressa em m? /g. Esta medida abrange tanto as superficies externas
das particulas sélidas quanto todas as por¢cdes das superficies internas acessiveis ao
adsorvato (conceito que serd abordado posteriormente) (ACEVEDO; ROCHA; BERTO-
LINO, 2021) . A magnitude da drea superficial € influenciada por diversas caracteristicas,
tais como densidade, distribui¢do dimensional, forma das particulas e regularidade da

superficie.

E possivel determinar a 4rea superficial, o tamanho dos poros e sua distribui¢io em
uma ampla variedade de materiais porosos através da medi¢ao da drea ocupada por uma
quantidade especifica de moléculas de gds adsorvidas na superficie desses materiais. Esse
processo envolve a adsor¢do e dessor¢do de um gds ndo reativo na superficie do material
e é comumente analisado pela técnica BET (Brunauer-Emmett-Teller). A ideia central
oriunda da teoria de Langmuir, que construiu o modelo de adsor¢do em monocamada. A
adsorcao refere-se a adesao fisica ou ligacdo de fons e moléculas a superficie, enquanto a
dessor¢do € o processo inverso, no qual essas particulas se desprendem das superficies
(CALPA, 2011). As Figuras 2a e 2b, representam os fendmenos de adsor¢ao associativa e

adsorcao dissociativa respectivamente. J4 a Figura 2c, representa o fendmeno de dissorcao.

Figura 2 — Representacdo dos Fendmenos de Adsor¢do e Dessorcao

reflection “ ’

reflection “ “ “
adsorption
adsorption .
(a) Adsorcao Associativa (b) Adsorc¢do Dissociativa (c) Dessorcao

Fonte: (SIERVO, 2022)

A adsorcao € viabilizada pelo desequilibrio de cargas nas moléculas presentes na
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superficie do material. Essas moléculas, em comparac¢do com as do interior do material,
possuem pelo menos uma ligagdo atdmica a menos. Como resultado, essas dreas superfi-
ciais permitem que outras moléculas se adsorvam a elas, buscando atingir um estado de
equilibrio (CALPA, 2011). O gés que participa desse processo de adsor¢ao € denominado

adsorvato, enquanto o material sob andlise é chamado de adsorvente.

Existem diferentes tipos de adsor¢do, que podem ser classificados como fisicos
ou quimicos. Na fisisor¢do, também conhecida como adsorc¢ao fisica, as moléculas do
adsorvato sdo atraidas para a superficie do material, formando ligacdes de Van der Waals.
Essas forgas geradas sdo fracas e atuam a longa distancia, o que torna possivel a dessorc¢ao.
Na fisisor¢ao, as caracteristicas quimicas do material sdo conservadas, e o material é
adsorvido em multiplas camadas, mas ndo sem antes terminar a primeira.(NASCIMENTO,
2014);(CALPA, 2011)

Ja no processo quimico, conhecido como quimissor¢ao, ocorre a formagao de
ligacdes covalentes ou por pontes de hidrogénio. Essas interagdes sao fortes e de curto
alcance. Na quimissor¢do, o material sofre alteragdes quimicas, e a adsor¢do acontece
em apenas uma camada.(CALPA, 2011)

Os processos fisico-quimicos, como a adsor¢do, dependem de trés fatores princi-
pais: a quantidade total de superficie disponivel, a temperatura de trabalho e a pressao
parcial do adsorvato. O método comumente utilizado para a andlise da drea superficial é
a fisissorcao, que permite o preenchimento completo dos poros do material a medida que

a pressao relativa do adsorvato aumenta.

2.4.1 A teoria de Brunauer, Emmett e Teller (BET)

Em 1916, Langmuir prop6s uma equagao para descrever os processos de adsor¢ao
e dessorcao (CALPA, 2011). Em sua teoria ele considerou a superficie a ser coberta pelo
adsorvato (substincia que se liga fisicamente ao sélido) sendo um arranjo de N sitios
disponiveis, equivalentes e independentes que podem ser adsorvidos por uma molécula

N4, assim a frag@o de sitios ocupados seria dada pela Equacao 2.1.

0=— (2.1)
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De acordo com a teoria a adsor¢c@o acontece em monocamadas de forma natural

e em baixas pressoes.

A taxa de adsorcao p depende da pressao e dos sitios desocupados na superficie (1
— 0), ja a taxa de dessor¢ao depende dos sitios ocupados 0 e do valor absoluto da energia
de adsor¢do, E. Em casos onde os valores de 0 e p para as taxas de adsor¢do e dessor¢ao
sdo iguais, existe um equilibrio . De acordo com a Equagdo 2.2 , esse equilibrio € zero
(CALPA, 2011).

dNa B

—FE
~d =oap(1—8)—POexp (ﬁ) =0 (2.2)

Sendo o e 3, constantes caracteristicas do sistema gés-sélido.

Em um caso ideal, as moléculas adsorvidas ndo apresentam interacdo lateral umas
com as outras, logo, o processo de dessor¢ao serd independente da superficie coberta.
Em sistemas onde héd adsor¢do com energia de ativacao constante (E), vdlida em toda a
monocamada da superficie, a Equacdo 2.2 pode ser reescrita na forma da Equagao 2.3,

da isoterma de Langmuir.

__bp
0= 175p (2.3)

O coeficiente de adsor¢do (b) é exponencialmente relacionado com o valor abso-

luto da energia de adsorcao (E), dado pela Equagdo 2.4

b= Kexp (%) (2.4)

Sendo (K) equivalente a relag@o entre os coeficientes de adsor¢do e dessor¢ao o
e P respectivamente.(CALPA, 2011)

Em sua teoria, Langmuir assume que a primeira camada possui energia con-
sideravelmente maior quando comparada com a segunda camada, e essa diferenca se
estende para as camadas posteriores. Logo, para formar multicamadas, seria necessdria
uma pressao muito maior que a necessdria para a formacao de apenas uma camada. Essa
diferenca de pressdo e energia causaria uma descontinuidade em algumas isotermas (que

serdo abordadas posteriormente), porém, em outras isotermas, essa descontinuidade nao
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¢ vista, pois a interacdo entre moléculas adsorvidas ndo se enquadra nesse modelo de
Langmuir(CALPA, 2011).

A forma linear do modelo de Langmuir, que pode ser encontrado atraves da
Equacdo 2.5. Permite, em fungdo da pressao, encontrar a area superficial do adsorvato
(material sélido em contato com o adsorvente). No entanto, ndo sao em todos os casos em
que esta linearidade implica em conformidade com o modelo proposto, por isso, houve

diversas propostas de modificacdo dessa teoria.

P ! —f—ﬁ (2.5)

n  nyb n,

A teoria BET, publicada pela primeira vez em 1938 e nomeada em homenagem a
seus desenvolvedores Brunauer, Emmett e Teller, ¢ um modelo isotérmico que estende a
teoria cinética do modelo de Langmuir, para permitir uma maior adsor¢ao, para formacao
de duas, trés ou mais camadas na superficie.(PAAR, 2023) A teoria BET considera que as
forcas envolvidas no processo de adsor¢do, sao semelhantes as for¢as de Van der Waals,
além disso, a teoria também considera que a adsorcao fisica ndo estd limitada apenas a
monocamadas, permitindo a formac¢ao de multiplas camadas (NASCIMENTO, 2014). A

equacao que representa a teoria BET € representada na Equacgdo 2.6.

BC.OpET
(c;—C. [1+(B— 1) (g_s)]

qe = (2.6)

Onde, Cs € a concentracdo de saturacdo de um adsorvato (mol L1),Béa
constante relacionada a energia de interacao com a superficie e Qpgr € a capacidade

maxima de adsor¢io do adsorvato na formagio de monocamada ( mol g~ 1).

Informacdes como area superficial do material e estrutura porosa, podem ser

obtidas através das isotermas de BET.

2.4.2 Isotermas

As isotermas sdo obtidas a partir dos processos de adsorcao e dessor¢do de gases
ndo reativos, sendo o nitrogénio o gds mais comumente utilizado para esse proposito.

Elas t¢ém como objetivo expressar a quantidade de gas adsorvido pelo volume (V,) em
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condi¢Oes padrdo de temperatura e pressdao. A pressao € expressa pela pressao relativa
(1%), que € arelacdo entre a pressao de trabalho e a pressao de vapor do gds na temperatura
utilizada.A Figura 3, ilustra os 6 tipos de isotermas ;

Figura 3 — Representacdo esquemadtica dos seis tipos de isotermas de adsorcdo. Setas
azuis indicam lagos de histerese, setas vermelhas, comeco de multicamada.

—

I v

Quantidade Adsorvida —

Pressao relativa —

Fonte: (CALPA, 2011)

De acordo com a IUPAC ( International Union of Pure and Applied Chemistry),
as isotermas sao classificadas da seguinte maneira: a isoterma do tipo I € caracteristica
de s6lidos com microporosidade, onde a adsor¢do acontece em pressoes relativamente
baixas; as isotermas II e III ocorrem em sélidos ndo porosos ou em sélidos macroporosos.
Ao passo que a isoterma tipo II apresenta um ponto de inflexdo que corresponde a
completa formag¢do da monocamada e inicio da multicamada, a isoterma tipo III ndo
o apresenta devido as fracas interagdOes entre adsorvente e adsorvato; as isotermas IV
e V apresentam um laco de histerese, que acontece quando as curvas de adsor¢do e
dessorcdo nao coincidem, sendo tipicas de materiais mesoporosos, com preenchimento
em multicamadas; por fim, as isotermas tipo VI sdo tipicas de tipos especiais de carbono,
nao sendo muito comuns.(CALPA, 2011)
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Varidveis como Inclinacdo, Intercepto, Coeficiente de Correlagao (r) e Constante
C sao fundamentais para avaliar a precisao da isoterma e validar a andlise BET. A
Constante C estd relacionada a energia de adsorcdo na primeira camada, sendo seu
valor indicativo da magnitude das interagdes entre adsorvato e adsorvente (TECH, ).
O Coeficiente de Correlacao (r) mede o quao bem os resultados obtidos se ajustam ao
modelo BET (LIBRETEXTS, 2024). O Intercepto, por sua vez,representa o ponto onde a
linha cruza o eixo y. Ja a Inclinagdo € a taxa de variag@o no grafico BET (Blog Minitab,
2024).

2.5 BioMass-Mechl.0: A new reaction mechanism for combustion,

gasification and pyrolysis of lignocellulosic biomass.

As caracteristicas do modelo a serem complementadas sdao detalhadas a seguir,
de forma a esclarecer a metodologia utilizada: O processo denominado Additive Metho-
dology for Reaction Mechanism Composition (AMRMC) refere-se a uma metodologia de
desenvolvimento de mecanismos de reacdo, utilizada internamente no grupo de pesquisa
GESESC (Grupo de Estudos em Sistemas Energéticos e Simulagdo Computacional), onde
este trabalho foi desenvolvido. O objetivo desta metodologia € reduzir a quantidade de
memoria RAM e poder de processamento necessdrios para a composi¢ao de mecanismos

de reacdo (RMs) em sistemas com multiplas moléculas de alta complexidade.

Trata-se, efetivamente, de uma estratégia "divide and conquer"”, na qual os re-
cursos computacionais para a geragao automatica do RM sdo distribuidos em processos
distintos. Esta metodologia emprega o software Reaction Mechanism Generator (RMG)
para compor um mecanismo de reacdo da biomassa estudada, criado a partir de seus
componentes mais simples, conforme mostrado na Figura 4. Na versdo atual do meca-
nismo, a biomassa € modelada como composta por celulose, hemicelulose e lignina. As
propor¢des de cada componente sao flexiveis, podendo ser ajustadas pelo usudrio de
acordo com o tipo de biomassa a ser estudada. Esta composicdo, nas proporcdes corretas,
¢ suficientemente aceitdvel para representar um grande nimero de fontes, desde madeira

in natura ou processada, até bagaco de cana-de-acucar e palha de diversos vegetais.

Com excecao da lignina, geralmente um composto de menor abundancia na

biomassa lignoceluldsica, os demais componentes foram representados em sua forma
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Figura 4 — Representacdo esquemadtica da composi¢cdo de mecanismos pelo método

AMRMC.
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monomérica. A hemicelulose, L-arabino-(4-O-methyl-D-glucurono)-D-xylan, devido
a sua complexidade molecular, foi modelada como composta fundamentalmente por

D-Xilose, L-Arabinose e D-Glicose, conforme descrito na Tabela 1.

Tabela 1 — Compostos

Composto  Férmula Molecular CAS PubChem CID
D-Xilose CsHjoOs 10257-31-5 644160
L-Arabinose CsH00s5 87-72-9 439195
D-Glicose CsH1206 2280-44-6 5793
Celulose C14H26011 9004-34-6 14055602
Lignina Cg1HogrOps 8068-03-9 73555271

Fonte: Acervo préprio

A estruturagdo de cada etapa de composicdo € demonstrada na Figura 4, consi-
derando uma concentragdo molar unitdria (np;, = 1 mol) da molécula componente de

biomassa em cada execu¢ao do RMG, uma variacao na disponibilidade de O, molecular
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entre O : n;, mol e 15 : np;, mol, e uma disponibilidade de H,O variando entre O : ny;, €

1: npjp.

Para cada estdgio de composicdo do mecanismo, quatro anélises computacionais
foram realizadas com o grupo de moléculas de biomassa entdo incorporados ao modelo,

a saber:

1. Anélise de chama adiabdtica estequiométrica;
2. Combustao estequiométrica em reator de gas ideal com pressdo constante;
3. Gaseificacdo a seco em reator de leito fixo e pressdo constante;

4. Pirdlise a seco em reator de leito fixo e volume constante.

As simulagdes sdo realizadas utilizando a suite computacional Cantera, uma
ferramenta de c6digo aberto originalmente desenvolvida por Dr. Dave Goodwin (1957-
2012) para a solucao de problemas de cinética quimica, termodindmica e processos de
transporte (GOODWIN et al., 2022).

Sistemas ideais compostos por fragcdes molares unitdrias de cada um dos com-
postos foram utilizados em cada um dos ciclos de simulagao. Um mol de D-Xilose foi
utilizado para o primeiro RM, um mol de D-Xilose adicionado a mais um mol de L-
Arabinose para o segundo RM, um mol de D-Xilose, um mol de L-Arabinose e um mol
de celulose para o terceiro RM, e assim por diante até o estudo de todos os compostos
presentes na versao atual do modelo no RM global. Em todos os casos, o sistema foi
considerado com ng7p = 0 e disponibilidade de oxigénio condizente com o tipo de estudo;
fracdes de npy estequiométricas para andlises de combustao, limitadas para estudos de

gaseificacdo e nulas para simulagdes de pirdlise.

Diagramas de Percurso de Reagdo também foram gerados rastreando os percursos
dos elementos C, H e O. O suporte para andlises quimicas da oxidagao do N, ainda nao

estd disponivel na versdo atual do mecanismo.

A parametriza¢ao do modelo por sua vez depende de uma caracterizacgao fisicoqui-
mica precisa da biomassa investigada, justificando uma avaliacdo do teor de umidade,
componentes voldteis, cinzas e carbono fixo, assim como uma andlise elementar e do

poder calorifico do material amostrado.
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3 METODOLOGIA
3.1 Coleta das amostras

Para colher e padronizar as amostras de bagaco de cana, foi selecionado um dos
engenhos que integra a COOPERCALC MG, localizado no municipio de Cérrego Fundo,
MG, especializado na produgdo artesanal de cachaca. A escolha garantiu que as amostras
fossem processadas utilizando o mesmo padriao de equipamento e que a cana-de-aguicar
fosse colhida em 4reas com caracteristicas semelhantes, assegurando a uniformidade
dos resultados. As amostras foram coletadas in natura logo apés a moagem da cana
e acondicionadas em sacos pldsticos para transporte ao laboratério Multifuncional do
Instituto Federal de Minas Gerais (IFMG) - Campus Arcos.

O processamento das amostras foi realizado em vdrias etapas, seguindo um padrdo
bem estabelecido para garantir a precisao dos resultados. Inicialmente, as amostras foram
trituradas e peneiradas, permitindo sua separacdo por granulometria, sendo elas: menor

que 2mm (passante), 2mm , 4,75mm, 8mm e 16mm, conforme mostrado na Figura 5.

Figura 5 — Granulometrias

Fonte: Acervo préprio

Nessa fase, foram realizados uma série de testes fisicos para obter um entendi-
mento mais detalhado das caracteristicas de cada amostra, tal como a densidade das
amostras, que permitiu assim avaliar de forma visual a homogeneidade das amostras, con-
forme apresentado na Figura 6. Paralelamente, foram conduzidos testes para determinar a

temperatura ideal de secagem. Amostras com diferentes granulometrias foram submetidas
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a estufa em variadas temperaturas, e durante o processo de secagem, medi¢des regulares
da massa das amostras foram realizadas. Esses dados permitiram identificar a temperatura

mais eficiente para a secagem do bagaco de cana-de-agucar.
Figura 6 — Teste de Densidade
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Fonte: Acervo préprio

A termogravimetria (TG) foi utilizada para avaliar a variacdo da massa em funcdo
da temperatura, permitindo também identificar a temperatura de inicio da degradacao,
que ocorre entre 100°C e 200°C para o bagaco de cana. (SANTOS et al., 2011).

Para realizar as analises deste trabalho, foi necessario remover a umidade da
biomassa para evitar sua fermentacdo. Ao mesmo tempo, foi crucial que a temperatura de
secagem nao ultrapassasse 100°C, a fim de prevenir a degradacao do material(SANTOS
et al., 2011).Com base nos dados obtidos através da termogravimetria, foram escolhidas
as temperaturas de 40°C, 60°C e 70°C para avaliar o desempenho da secagem em estufa.
Essas temperaturas estdo dentro da faixa de seguranca indicada pela termogravimetria,

com 70°C ligeiramente acima, mas ainda segura para evitar a degradacdo da matéria

O preparo e envio das amostras para a andlise BET foram etapas cruciais no

desenvolvimento deste trabalho. Inicialmente, as amostras foram enviadas para anélise
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com diferentes granulometrias, no entanto, devido ao espaco limitado no equipamento,
essa abordagem nao funcionou como planejado. Amostras de granulometria maior nao
puderam ser inseridas corretamente no baldo de ensaio, que possui um pescoco estreito
conectado a uma esfera, conforme a Figura 7, o que dificultou a acomodagao das particulas
maiores. Além disso, problemas durante o processamento resultaram na degradacdo
de algumas amostras, especialmente as de granulometria mais fina, comprometendo a

obtencdo de resultados confidveis.

Figura 7 — Tubo de Ensaios

- 2

Fonte: Acervo proprio

Posteriormente, novas amostras foram coletadas. Durante o preparo, foi incluido
um novo processo de trituracdo para garantir granulometrias menores. Logo, apds o
processo de trituracdo das amostras, estas foram crivadas e as amostras com granulometria
igual ou superiores a 4,75mm foram levadas ha um moedor de bancada, que por sua vez,
reduzia as amostras em granulometrias menores, sendo elas: 2 mm e 0,68 mm conforme
apresentado na Figura 8 . As amostras foram entdo levadas a estufa, mantidas a uma
temperatura média de 70°C, até estarem completamente secas. Apds a secagem, foram

embaladas em sacos tipo ziploc® e encaminhadas para a andlise BET.
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Figura 8 — Granulometrias utilizadas na andlise BET

Fonte: Acervo préprio

3.2 Analise BET

A anélise BET foi conduzida em parceria com o Departamento de Engenharia
de Materiais do Centro Federal de Educagdo Tecnoldgica de Minas Gerais (CEFET-
MG), em Belo Horizonte, MG. O aparelho utilizado na realizacido das analise foi um
Quantachrome® modelo Nova 2000. As amostras analisadas, conforme mencionado
anteriormente, apresentavam granulometrias de 0,68 mm e 2 mm, sendo identificadas
como BC1809-1 e BC1809-2, respectivamente. As massas das amostras analisadas e
utilizadas na andlise BET foram de 1,3906 g e 0,4909 g, respectivamente, seguindo a
metodologia estabelecida pela ISO 9277:2022, intitulada Determinacio da drea superficial
especifica de sélidos por adsorcao de gds — método BET, que institui os métodos para
calcular a drea superficial especifica de sélidos utilizando a equacdo de Brunauer, Emmett
e Teller (BET). A norma descreve os procedimentos necessdrios para medir a quantidade
de gas adsorvido sob diferentes pressdes e temperaturas, permitindo assim o célculo
preciso da area superficial das amostras (STANDARDIZATION, 2010). A Figura 9

apresenta as amostras no equipamento utilizado para a andlise BET.

Inicialmente, as amostras passaram por um processo de desgaseificagdo, no qual
foi aplicado vdcuo juntamente com uma determinada temperatura. No caso das amostras

em questdo, a temperatura utilizada foi de 100°C, com o objetivo de remover possiveis
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moléculas de 4gua ou contaminantes que pudessem interferir nos resultados da andlise.

Essa etapa teve duragao de 24 horas.

Ap06s a conclusdo desse processo, as amostras sao colocadas em uma célula de
condutividade térmica, onde € introduzido o gés a ser adsorvido, normalmente nitrogénio,
utilizado nas andlises a uma temperatura de 77 K. A adsor¢ao ocorre quando as moléculas
do gds sdo atraidas para a superficie da amostra, formando ligacdes fisicas. O gds passa
pela amostra e o que ndo € adsorvido retorna para a célula, passando por um potenciometro
registrador. Esse dispositivo determina a quantidade de gds adsorvida pela amostra através
da queda de pressao, monitorando a quantidade de gds adsorvida em cada ponto de pressao,
permitindo assim a criacdo da isoterma de adsor¢do e o cdlculo da drea superficial da

amostra.

Fonte: Acervo préprio
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4 RESULTADOS

Ao longo deste trabalho, foi realizada uma série de testes e andlises, cujos resul-
tados sao apresentados neste capitulo. Esses resultados, além de serem fundamentais
para a compreensao do comportamento da biomassa estudada, servirdo de base para o
modelo matemadtico em desenvolvimento pelo Grupo de Estudos em Sistemas Energéticos
e Simulacdo Computacional (GESESC).

Neste capitulo, sao expostos os dados referentes aos testes de secagem e a andlise
BET, utilizada para determinar a drea superficial da biomassa. Além disso, sdo destacados
os principais pontos do desenvolvimento do projeto, assim como as caracteristicas da
biomassa utilizada, evidenciando os desafios e as descobertas que guiaram o avanc¢o da

pesquisa.

4.1 Amostras

A coleta, preparacdo e armazenamento adequado das amostras desempenharam
um papel crucial ao longo deste estudo. Como os testes se estenderam por varias semanas,
foi necessdrio preparar as amostras e leva-las a estufa para remover a umidade, evitando

assim a degradacdo causada por fermentacao ou pelo aparecimento de fungos.

Um aspecto essencial desse processo foi garantir que a secagem das amostras
fosse eficiente, sem comprometer sua integridade devido a variacdes de temperatura. Para
isso, foram realizados testes em laboratdrio com o objetivo de determinar a temperatura

ideal, que permitisse a secagem eficaz das amostras sem causar qualquer degradacao.

Os testes foram conduzidos em trés diferentes temperaturas: 45°C, 60°C e 70°C.
Vale ressaltar que o bagaco de cana comeca a se degradar quando a temperatura atinge
valores préximos ou superiores a 100°C, perdendo algumas de suas propriedades e
caracteristicas. Além disso, foi mantido o padrdo de cinco granulometrias distintas (<2

mm, 2 mm, 4,75 mm, 8 mm e 16 mm) durante a secagem.

A partir dos dados obtidos, gerou-se a Tabela 2 que apresenta a porcentagem de
umidade perdida pelas amostras, além de identificar o melhor desempenho das combi-
nacodes de temperatura e granulometria. Com base nos resultados, observou-se que as

amostras com menor granulometria, especialmente aquelas com particulas passante e
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com 2 mm, apresentaram uma taxa significativamente elevada de perda de umidade. Isso
demonstra que, a medida que a granulometria diminui, a drea superficial das particulas

aumenta, facilitando a evaporag¢do da umidade.

Tabela 2 — Teste de Umidade
Porcentagem de umidade perdida

Granulometria 45° 60° 70°

<2 mm 55%  53,98% 56,24%
2 mm 59,31% 59,38% 74,1%
4.75 mm 64,3%  60,73% 49,19%
8 mm 61,49% 59,73% 48,36%
16 mm 59,23% 58,69% 44.31%

Fonte: Acervo Proprio

Esses resultados sdo particularmente relevantes, uma vez que as amostras com
granulometria inferior a 2 mm foram selecionadas para a realizacao da andlise que mede a
drea superficial especifica da biomassa. Logo, a combinacdo entre temperatura adequada
e granulometria reduzida mostrou-se eficaz na otimizacao da secagem das amostras, além

de fornecer dados valiosos para os processos subsequentes de andlise e gaseificacao.

4.2 BET

A andlise BET permitiu a obtencdo de isotermas de adsor¢do, além da determina-
¢ao da area superficial do material analisado (bagago de cana). Conforme a IUPAC, a
curva que mais se assemelha as obtidas nos testes € a curva III, visivel na Figura 3. As

isotermas resultantes dos testes podem ser observadas nas Figuras 10 e 11.

A curva vermelha representa o processo de adsorcdo, no qual o material € pre-
enchido pelo gds até alcancar a pressdo de saturacao do sistema. J4 a curva azul ilustra
o processo de dessorcado, onde o gis € removido da amostra. As isotermas obtidas indi-
cam um comportamento caracteristico de materiais macroporosos ou nao porosos. Vale
ressaltar que, devido as caracteristicas dessa andlise, que envolvem amostras com granulo-
metrias muito finas, pode haver algum tipo de interferéncia causada pelas granulometrias

utilizadas.
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Figura 10 — Isoterma amostra BC1809-1
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Figura 11 — Isoterma amostra BC1809-2
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Fonte: Acervo préprio

Os valores da drea superficial encontrados para as amostras estdo apresentados
na Tabela 3. Para ambas as amostras, o valor encontrado para a drea superficial pode
ser aproximado de 1 m?/g. Esse valor é considerado baixo para materiais porosos, mas é

elevado para materiais nao porosos.
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Tabela 3 — Dados da Analise BET das Amostras BC1809-1 e BC1809-2

Variavel BC1809-1 BC1809-2
Slope (Inclinagio) 3587,746 g~1  3783,119 g7 !
Intercept (Intercepto) 7.464e+02 g=!  2.801e+02 g~!
Correlation coefficient, r (Coeficiente de Correlagdo, r) 0.995916 0.99507

C constant (Constante C) 5.807 14.506
Surface Area (Area superficial) 0.804 m?%/g 0.857 m?/g

Fonte: Acervo Proprio
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5 CONCLUSAO

Diante da crescente necessidade de tornar o uso da biomassa mais sustentavel,
este trabalho se dedicou a caracterizar fisica e quimicamente o bagago de cana-de-agucar,
buscando entender suas propriedades essenciais para o desenvolvimento de tecnologias
mais eficientes. Para isso, foram realizados testes de secagem, andlises de densidade e a
aplicacdo da técnica BET, fornecendo informacdes valiosas que contribuem diretamente
para o mecanismo de reacdo em estudo pelo GESESC. Esses dados ajudam a avangar o
uso da biomassa de forma eficiente e ambientalmente responsdvel, promovendo um uso

mais sustentavel.

Durante o estudo, foi possivel nao s6 aprofundar o entendimento sobre os pro-
cessos de secagem e armazenamento do bagaco de cana, como também assegurar a
preservacgdo de suas propriedades e evitar sua deterioracdo. A andlise visual de densidade
comprovou a homogeneidade das amostras, enquanto a técnica BET permitiu determinar
a drea superficial especifica, tornando o modelo mais representativo das condi¢des reais.
As amostras apresentaram dreas superficiais de 0,804 m?/g e 0,857 m?/g, atendendo as
expectativas para um material com predominancia de mesoporos e proporcionando uma

base robusta para simulagdes de processos.

O estudo enfrentou alguns desafios. Inicialmente, havia a expectativa de trabalhar
com diferentes granulometrias para ampliar a abrangéncia da pesquisa. Contudo, foi
possivel caracterizar apenas duas granulometrias, em vez das cinco planejadas, e houve
uma perda inicial de material devido a um erro no processo de desgaseificacdo. Apesar
desses obsticulos, a segunda rodada de andlises mostrou-se promissora e altamente

relevante para o desenvolvimento do mecanismo de reagdo estudado.

Para trabalhos futuros, recomenda-se a analise mais detalhada de caracteristicas
fisico-quimicas como teor de umidade, fracdo de voldteis, teor de cinzas e percentual de
carbono fixo em amostras regionais de bagaco de cana-de-acucar. Essas andlises comple-
mentares poderiam enriquecer ainda mais 0 mecanismo de reacdo em desenvolvimento,
embora neste trabalho nao tenham sido realizadas devido a limitacdes de equipamentos e

materiais disponiveis.

Em conclusao, este trabalho representa um avanco importante para o aprimo-

ramento dos processos de producdo de energia sustentdvel por meio da biomassa de
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bagaco de cana-de-agucar. As andlises realizadas fornecem uma caracterizagao detalhada
e essencial da biomassa, o que enriquece o mecanismo BioMass-Mechl.0: A new reaction
mechanism for combustion, gasification, and pyrolysis of lignocellulosic biomass. Esse
mecanismo permitird que as simulagdes de combustao, gaseificacao e pirdlise se tornem
mais realistas, refletindo com maior precisao as condi¢des e caracteristicas da biomassa.
Desse modo, os resultados tornam-se mais confidveis e tteis, contribuindo para o avango
do uso eficiente e ambientalmente responsavel da biomassa como fonte renovdvel de

energia.
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APENDICE A - ISOTERMAS - CODIGO PYTHON

A.1 GESESC - Grupo de Estudo em Sistemas Térmicos e Simulacao

Computacional

A.1.1 Caracterizacao Fisico-Quimica de Biomassa Lignoceluldsica

Para Avaliacao do Potencial Produtivo de Gas de Sintese -

Isotermas .
import pandas as pd
import matplotlib.pyplot as plt

import numpy as np

# Carregar o arquivo Excel

bcl = pd.read_excel ("Isoterma_BCl-1.xlsx")

# Converter a coluna ’Relative’ para escala logaritmica

bcl[’'Relative_log’] = np.log(bcl[’Relative’])
bcl[’Relative_logl’] = np.log(bcl[’Relativel’])
#display (bcl)

plt.figure(figsize=(5, 5),dpi=150)

plt.plot (bcl[’Relative_logl’], bcl[’Volume @ STP Pressure [cc/
—gl]l"], 'r-o’, label="Adsorcao’)

plt.plot (bcl[’Relative_log’], bcl[’Volume @ STP Pressure [cc/
—g]’], "b-s’, label='Dessorcédo’)

plt.xlabel ('Relative pressure p/po[log]’)

plt.ylabel ('Volume @ STP Pressure [cc/g]’)

plt.title(’Isoterma de Adsorcdo e Dessorcao BC1809-1")

plt.legend()

plt.grid(True)
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plt.show()
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import pandas as pd
import matplotlib.pyplot as plt

import numpy as np

# Carregar o arquivo Excel

bc2 = pd.read_excel ("Isoterma_BCl-1.xlsx")

0.0
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# Verificar os nomes das colunas antes de qualquer,
—alteracdo
#print ("Colunas originais:")

#print (bcl.columns)

# Remover espacos em branco extras e caracteres,

winvisiveis dos nomes das colunas

bc2.columns = bc2.columns.str.strip().str.replace(’'\n’, ’ ’).str.

—replace('\x’, '")

# Criar colunas logaritmicas
bc2[’'Relative_logl’] = np.log(bc2[’'Relativel’])
bc2[’'Relative_log’] = np.log(bc2[’'Relative’])
#display (bc2)

# Plotar os dados

plt.fiqgure(figsize=(5, 5),dpi=150)

plt.plot (bc2[’Relative_logl’], bc2[’Volume @ STP Pressure [cc/
—qgll’"], 'r-o', label='Adsorcao’)

plt.plot (bc2[’'Relative_log’], bc2[’Volume @ STP Pressure [cc/
—g]’], 'b-s’, label='Dessorcao’)

plt.xlabel ('Relative pressure p/po[log]’)

plt.ylabel ('Volume @ STP Pressure [cc/g]l’)

plt.title(’ Isoterma de Adsorcdo e Dessorcgdo BC1809-2")

plt.legend()

plt.grid(True)

plt.show ()
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Volume @ STP Pressure [cc/g]
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ANEXO A - DADOS DA ANALISE BET - AMOSTRA BC1809-1.



Quantachrome NovaWin - Data Acquisition and Reduction

for NOVA instruments AN
©1994-2019, Anton Paar QuantaTec %acm%\m /‘
version 11.06 LETREMENTEN
Analysis Report
Operator: CEFET EngMat Date:2023/12/15 Operator: quantachrome Date:2023/12/15
Sample ID: BC1809-1 Filename: sttn_A_20231214_3.gps
Sample Desc: bagaco de cana -1 Comment: Marcello Dumont
Sample weight: 1.3906 g Sample Volume: 1cc
Outgas Time: 24.0 hrs OutgasTemp: 100.0C
Analysis gas: Nitrogen Bath Temp: 273.0K
Press. Tolerance: 0.100/0.100 (ads/des) Equil time: 60/60 sec (ads/des) Equil timeout: 240/240 sec (ads/des)
Analysis Time: 265.8 min End of run: 2023/12/15 21:19:17 Instrument: Nova Station A

Cell ID: 0

Analysis Data
Administrative information

2023/12/15
....CEFET EngMat
....Marcello Dumont
...NOVA Station: A

BC1809-1

Description:... ....bagago de cana -1

Weight:... ....1.3906 g
...................................................................................................................................... 1cc

...0.100/0.100 (ads/des)
....60/60 sec (ads/des)
.................................................................................................................. 240/240 sec (ads/des)

Data Reduction Parameters

t-Method Calc. method: de Boer
BJH/DH method Moving pt. avg.: off Ignoring P-tags below 0.35 P/Po
DFT method Calc. Model: N2 at 77 K on carbon (slit pore, NLDFT equilibrium model)

Rel. press. range: 0.0000 - 1.0000 Moving pt. avg: off
Adsorbate model Nitrogen Temperature 77.350K

Molec. Wt.: 28.013 Cross Section: 16.200 A2 Liquid Density: 0.808 gl/cc

Volume/Area summary
Surface Area Data

SINGIEPOINT BET.....ceiiiiii ittt et ea e ettt e e et e e et e e anre e e enanee s 5.873e-01 m?g

MUltiPOINt BET ......cviiiiiiieeecce e
BJH method cumulative adsorption surface area.... 5.156e-01 m?/g
DH method cumulative adsorption surface area...... 5.352e-01 m%g
DFT cumuUIative SUMACE @rEa..........oiiiiuiiiiiiiii ettt ettt e an e ee e 3.386e-01 m%g

8.035e-01 m#g

Pore Volume Data

BJH method cumulative adsorption pore VOIUME............ooi i 1.187e-03 cc/g
DH method cumulative adsorption pore volume 1.172e-03 cc/g
HK method micropore volume 1.681e-04 cc/g
SF method micropore volume 4.866e-05 cc/g
DFT method cumulative pore VOIUME............cooiiiiiiiii et 1.009e-03 cc/g

BJH method adsorption pore Radius (MOdE DV(I))......cccuueieiiiiiiiiiieiiieee ettt 1.637e+01 A
DH method adsorption pore Radius (Mode Dv(r)).... 1.637e+01 A
HK method pore Radius (Mode)...........ccccoevevevnen.. 1.838e+00 A
SF method pore Radius (Mode).... 2.261e+00 A
DFT POre RAdIUS (IMOTE)........ueiiieiiieeiitteee ettt ettt ettt ekt e e et e e e ebe e e e ntb e e e enbeeeenbeeeannneeens 1.585e+01 A
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Quantachrome NovaWin - Data Acquisition and Reduction
for NOVA instruments
©1994-2019, Anton Paar QuantaTec
version 11.06

Quantachrome )
INS

Analysis Report
Operator: CEFET EngMat Date:2023/12/15 Operator: quantachrome Date:2023/12/15
Sample ID: BC1809-1 Filename: sttn_A_20231214_3.gps
Isotherm : Log Scale
=
Ads Des
— 0.88 7
(2]
§ 0.76 Vi
.E—: 0.64 —H
g 0% e
° 0.40 S
E oz =S=
;o 0'16 m@—@?@ﬂﬁﬁ
0:00 (D {—_}7‘ = ‘—“ :
5.00e-02 1.00e-01 2.00e-01 3.00e-01 4.00e-01 5.00e-01 1.00e+00
Relative Pressure, P/Po
Isotherm
Relative Volume @ STP Relative Volume @ STP Relative Volume @ STP
Pressure Pressure Pressure
[cclg] [cclg] [cclg]
5.17380e-02 0.0501 6.06380e-01 0.3506 6.13892e-01 0.3441
8.03330e-02 0.0681 6.85717e-01 0.3937 5.56925e-01 0.3102
1.07853e-01 0.0835 7.64794e-01 0.4390 5.19760e-01 0.2866
1.34543e-01 0.0989 8.44645e-01 0.4921 4.71458e-01 0.2582
1.59693e-01 0.1127 9.14787e-01 0.5516 4.26378e-01 0.2315
1.83809e-01 0.1261 9.93351e-01 0.8309 3.82073e-01 0.2068
2.07427e-01 0.1394 9.83074e-01 0.7336 3.35540e-01 0.1809
2.32561e-01 0.1537 9.27544e-01 0.5849 2.89165e-01 0.1535
2.56543e-01 0.1663 8.87591e-01 0.5409 2.43652e-01 0.1261
2.83020e-01 0.1811 8.43041e-01 0.5037 1.96274e-01 0.0960
3.09584e-01 0.1955 7.99044e-01 0.4704 1.48959%e-01 0.0650
3.64901e-01 0.2243 7.38822e-01 0.4306 9.08380e-02 0.0285
4.45368e-01 0.2680 7.03743e-01 0.4051
5.27185e-01 0.3104 6.48561e-01 0.3686
Multi-Point BET Plot
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9
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Quantachrome NovaWin - Data Acquisition and Reduction

for NOVA instruments AN
©1994-2019, Anton Paar QuantaTec %acm%\mie )
version 11.06 ETRUMENTEN.
Analysis Report
Operator: CEFET EngMat Date:2023/12/15 Operator: quantachrome Date:2023/12/15
Sample ID: BC1809-1 Filename: sttn_A_20231214_3.qps

Multi-Point BET

Relative Volume @ STP 1/[W((Po/P) -1)] Relative Volume @ STP 1/[W((Po/P) -1)]
Pressure Pressure
[P/Po] [cclg] [1/g] [P/Po] [cclg] [1/g]

5.17380e-02 0.0501 8.7198e+02 2.07427e-01 0.1394 1.5022e+03
8.03330e-02 0.0681 1.0261e+03 2.32561e-01 0.1537 1.5777e+03
1.07853e-01 0.0835 1.1578e+03 2.56543e-01 0.1663 1.6599e+03
1.34543e-01 0.0989 1.2572e+03 2.83020e-01 0.1811 1.7440e+03
1.59693e-01 0.1127 1.3492e+03 3.09584e-01 0.1955 1.8356e+03
1.83809e-01 0.1261 1.4295e+03

MBET summary

Slope = 3587.746 1/g
Intercept = 7.464e+02 1/g
Correlation coefficient, r = 0.995916
C constant= 5.807
Surface Area = 0.804 m3/g

BJH method Adsorption dV()
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ANEXO B - DADOS DA ANALISE BET - AMOSTRA BC1809-2.



Quantachrome NovaWin - Data Acquisition and Reduction

for NOVA instruments AN
©1994-2019, Anton Paar QuantaTec %acm%\m /‘
version 11.06 LETREMENTEN
Analysis Report
Operator: CEFET EngMat Date:2023/12/15 Operator: quantachrome Date:2023/12/15
Sample ID: BC1809-2 Filename: sttn_B_20231214_3.qgps
Sample Desc: Bagaco de cana - 2 Comment: Marcello Dumont
Sample weight: 0.4909 g Sample Volume: 1cc
Outgas Time: 24.0 hrs OutgasTemp: 100.0C
Analysis gas: Nitrogen Bath Temp: 273.0K
Press. Tolerance: 0.100/0.100 (ads/des) Equil time: 60/60 sec (ads/des) Equil timeout: 240/240 sec (ads/des)
Analysis Time: 275.8 min End of run: 2023/12/15 21:29:15 Instrument: Nova Station B

Cell ID: 0

Analysis Data
Administrative information

2023/12/15
....CEFET EngMat
....Marcello Dumont
...NOVA Station: B

BC1809-2

Description:... ....Bagaco de cana - 2

Weight:... ....0.4909 g
...................................................................................................................................... 1cc

...0.100/0.100 (ads/des)
....60/60 sec (ads/des)
.................................................................................................................. 240/240 sec (ads/des)

Data Reduction Parameters

t-Method Calc. method: de Boer
BJH/DH method Moving pt. avg.: off Ignoring P-tags below 0.35 P/Po
DFT method Calc. Model: N2 at 77 K on carbon (slit pore, NLDFT equilibrium model)

Rel. press. range: 0.0000 - 1.0000 Moving pt. avg: off
Adsorbate model Nitrogen Temperature 77.350K

Molec. Wt.: 28.013 Cross Section: 16.200 A2 Liquid Density: 0.808 gl/cc

Volume/Area summary
Surface Area Data

SINGIEPOINT BET.....ceiiiiii ittt et ea e ettt e e et e e et e e anre e e enanee s 7.427e-01 m?g

MUltiPOINt BET ......cviiiiiiieeecce e
BJH method cumulative adsorption surface area.... 4.632e-01 m?/g
DH method cumulative adsorption surface area...... 4.792e-01 m?g
DFT cumuUIative SUMACE @rEa..........oiiiiuiiiiiiiii ettt ettt e an e ee e 4.221e-01 m3g

8.571e-01 m%g

Pore Volume Data

BJH method cumulative adsorption pore VOIUME............ooi i 1.871e-03 cc/g
DH method cumulative adsorption pore volume 1.834e-03 cc/g
HK method micropore volume 2.546e-04 cc/g
SF method micropore volume 1.031e-04 ccl/g
DFT method cumulative pore VOIUME............cooiiiiiiiii et 1.420e-03 cc/g

BJH method adsorption pore Radius (MOdE DV(I))......cccuueieiiiiiiiiiieiiieee ettt 1.629e+01 A
DH method adsorption pore Radius (Mode Dv(r)).... 1.629e+01 A
HK method pore Radius (Mode)...........ccccoevevevnen.. 1.838e+00 A
SF method pore Radius (Mode).... 2.261e+00 A
DFT POre RAdIUS (IMOTE)........ueiiieiiieeiitteee ettt ettt ettt ekt e e et e e e ebe e e e ntb e e e enbeeeenbeeeannneeens 1.448e+01 A
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Quantachrome NovaWin - Data Acquisition and Reduction

for NOVA instruments AN
©1994-2019, Anton Paar QuantaTec %acm%\m/‘
version 11.06 JTROMERTEN
Analysis Report
Operator: CEFET EngMat Date:2023/12/15 Operator: quantachrome Date:2023/12/15
Sample ID: BC1809-2 Filename: sttn_B_20231214_3.qgps
Isotherm : Log Scale
=
Ads Des
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o
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2 =
3 0.40 Hobt= =
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5.00e-02 1.00e-01 2.00e-01 3.00e-01 4.00e-01 5.00e-01 1.00e+00
Relative Pressure, P/Po
Isotherm
Relative Volume @ STP Relative Volume @ STP Relative Volume @ STP
Pressure Pressure Pressure
[cclg] [cclg] [cclg]
5.55380e-02 0.0978 6.08837e-01 0.3758 6.06088e-01 0.3976
8.31680e-02 0.1247 6.89469e-01 0.4161 5.57114e-01 0.3669
1.09172e-01 0.1415 7.69904e-01 0.4661 5.10273e-01 0.3346
1.35854e-01 0.1559 8.50134e-01 0.5403 4.73551e-01 0.3074
1.62039e-01 0.1696 9.10719e-01 0.6229 4.19364e-01 0.2743
1.87466e-01 0.1853 9.93264e-01 1.3340 3.79980e-01 0.2511
2.11155e-01 0.1979 9.83303e-01 1.0814 3.23336e-01 0.2145
2.36787e-01 0.2124 9.25917e-01 0.7201 2.87025e-01 0.1901
2.61377e-01 0.2237 8.89313e-01 0.6495 2.43904e-01 0.1611
2.85382e-01 0.2368 8.45521e-01 0.5924 1.88177e-01 0.1241
3.10651e-01 0.2475 7.87519e-01 0.5325 1.48619e-01 0.0936
3.60730e-01 0.2701 7.48704e-01 0.5044 9.34450e-02 0.0451
4.45067e-01 0.3074 7.07092e-01 0.4732
5.28796e-01 0.3365 6.47755e-01 0.4319
Multi-Point BET Plot
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1600.0000
5 /6/’@/9

1200.0000 /@/6

800.0000 M

4000000 | _— |

0.0000

I [ W((PolP) - 1

0.000e+00 4.000e-02 8.000e-02 1.200e-01 1.600e-01 2.000e-01 2.400e-01 2.800e-01 3.200e-01

Relative Pressure, P/Po

Q NovaWin - Data Acquisition and Reduction for NOVA instruments ©1994-2019, Anton Paar QuantaTec version 11.06 Report Id{1 07913116:20231215 14514381 7} Page 2 of 10




Quantachrome NovaWin - Data Acquisition and Reduction

for NOVA instruments AN
©1994-2019, Anton Paar QuantaTec %acm%\mie )
version 11.06 ETRUMENTEN.
Analysis Report
Operator: CEFET EngMat Date:2023/12/15 Operator: quantachrome Date:2023/12/15
Sample ID: BC1809-2 Filename: sttn_B_20231214_3.qps

Multi-Point BET

Relative Volume @ STP 1/[W((Po/P) -1)] Relative Volume @ STP 1/[W((Po/P) -1)]
Pressure Pressure
[P/Po] [cclg] [1/g] [P/Po] [cclg] [1/g]

5.55380e-02 0.0978 4.8116e+02 2.11155e-01 0.1979 1.0823e+03
8.31680e-02 0.1247 5.8199e+02 2.36787e-01 0.2124 1.1687e+03
1.09172e-01 0.1415 6.9297e+02 2.61377e-01 0.2237 1.2655e+03
1.35854e-01 0.1559 8.0665e+02 2.85382e-01 0.2368 1.3491e+03
1.62039e-01 0.1696 9.1213e+02 3.10651e-01 0.2475 1.4567e+03
1.87466e-01 0.1853 9.9612e+02

MBET summary

Slope = 3783.1191/g
Intercept = 2.801e+02 1/g
Correlation coefficient, r = 0.999507
C constant= 14.506
Surface Area = 0.857 m3/g

BJH method Adsorption dV()
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