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Sobre o GAAP

O Grupo de Aplicacoes Avancadas em Processos (GAAP) é coordenado pela Profa. Dra.
Amanda Lemette Teixeira Brandao e esta vinculado ao Departamento de Engenharia
Quimica e de Materiais (DEQM) da Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janeiro
(PUC-RIo).

Fundado em 2023, o GAAP obteve certificagao no Diretério dos Grupos de Pesquisa no

Brasil (DGP/CNPq), consolidando sua atuagao em pesquisa académica de exceléncia.

Em 2025, o grupo foi credenciado pela Agéncia Nacional do Petroleo, Gas Natural e
Biocombustiveis (ANP), tornando-se habilitado a realizar atividades de Pesquisa,
Desenvolvimento e Inovagdo (PD&l) com recursos provenientes da Clausula de
Investimento em PD&I, ampliando sua capacidade de cooperacdo com a industria e
orgaos de fomento.

Atualmente, a equipe é composta por trés alunos de graduacgéao, cinco mestrandos,
cinco doutorandos, um pesquisador visitante e um pesquisador colaborador, refletindo
a diversidade e o dinamismo das atividades conduzidas no grupo.

Para conhecer mais sobre o grupo e suas iniciativas, acesse:

m https://www.linkedin.com/company/gaap-pucrio

m https://www.linkedin.com/inf/amandalemette/

h9 https://gaap-pucrio.com/
https://dgp.cnpq.br/dgp/espelhogrupo/9534591137269507

amanda.lemette@puc-rio.br
http://lattes.cnpq.br/5417244739608507
https://orcid.org/0000-0001-7602-8980



Linhas de Pesquisa

O presente documento apresenta as linhas de pesquisa em andamento no Grupo de
Aplicagcdes Avancadas em Processos coordenado pela profa. Dra. Amanda Lemette T.
Branddo. O GAAP possui expertise avangcada em engenharia quimica, modelagem,
simulacgéo e otimizacao de processos, avaliagcao do ciclo de vida e avaliagao técnico-
econdmica de processos. Com uma forte expertise em ciéncia de dados e inteligéncia
artificial, o GAAP se destaca na deteccado e o diagndstico de falhas de processos,
aplicando modelos de aprendizagem de maquina para problemas de regressao e de
classificagao.

Linhas Estratégicas aplicadas a processos:

e Modelagem Matematica, Simulagao e Otimizacgao;

e Desenvolvimento de Gémeos Digitais;

e Avaliacao de Ciclo de Vida;

e Avaliacao Técnico-Econbmica;

e Deteccao e Diagndstico de Falhas;

e Ciéncia de Dados e Inteligéncia Artificial (analise, integragao e suporte a
decisao);

e Aprendizagem de Maquina (modelos preditivos e aplicagbes em processos).



Pesquisas Desenvolvidas
Deteccao e Diagndstico de Falhas em Processos Quimicos

Esta linha de pesquisa, apoiada pelo Programa Jovem Cientista do Nosso Estado — 2022
(Edital FAPERJ n°® 19/2022), investiga metodologias avancadas de Deteccdo e
Diagndstico de Falhas (DDF) aplicadas a processos quimicos industriais complexos.
Trata-se de uma area estratégica dentro do GAAP, na qual diferentes abordagens de
modelagem baseadas em dados e inteligéncia artificial vém sendo exploradas.

No diagnédstico de falhas, tém sido desenvolvidas arquiteturas de Redes Neurais
Convolucionais (CNNs) aplicadas a representagdes Gramian Angular Summation Fields
(GASF), com foco no aperfeicoamento sistematico de modelos existentes, em vez da
simples comparagado de multiplas alternativas. Ja no dominio da detecgéao de falhas, a
pesquisa busca explorar novas abordagens que superem os métodos tradicionais,
incorporando estratégias de aprendizado por transferéncia, arquiteturas especializadas
e técnicas de estabilizagao de treinamento, de modo a aumentar a confiabilidade e a
escalabilidade das solugbes.

Os avancgos alcangados ja se traduziram em resultados concretos, incluindo uma defesa
de doutorado e publicacdes em periddicos de alto impacto:

e NETO, J. G.; FIGUEIREDO, K.; SOARES, J. B. P.; BRANDAO, A. L. T. Can Focusing on
One Deep Learning Architecture Improve Fault Diagnosis Performance? Journal of
Chemical Information and Modeling, v. 65, p. 1289-1304, 2025.

o NETO, J. G.; FIGUEIREDO, K.; SOARES, J. B. P.; BRANDAO, A. L. T. A Diagnosis-
Based Siamese Network for Fault Detection Through Transfer Learning. Journal of
Chemical Information and Modeling, v. 65, p. 6703-6720, 2025.



Deteccao Automatizada de Polimeros

Esta linha de pesquisa tem como objetivo o desenvolvimento de metodologias para
identificagdo automatizada de polimeros em residuos plasticos a partir de espectros de
infravermelho por transformada de Fourier (FTIR), empregando técnicas avancadas de
aprendizagem de maquina. Sao investigadas diferentes arquiteturas de modelos,
incluindo abordagens baseadas em Transformers (BERT), redes neurais convolucionais
(CNNs) e redes recorrentes (LSTM), de modo a ampliar a robustez e a precisdo da
classificagao.

A base de dados utilizada nesta linha é continuamente expandida em parceria com o
Prof. Douglas Alexandre Simon (IFRS — campus Farroupilha), e atualmente conta com
centenas de espectros de FTIR de polimeros virgens e reciclados. Essa colegcao abrange
tanto homopolimeros quanto copolimeros, incluindo materiais como polipropileno,
politereftalato de etileno, polietileno (baixa e alta densidade), acrilonitrila butadieno
estireno, poliestireno, poliuretano termoplastico e poliamidas, representando uma
diversidade de classes poliméricas de grande relevancia industrial e ambiental.

Entre os resultados ja alcancados nesta linha de pesquisa, destaca-se a seguinte
publicagéao:

« NETO, J. G.; SIMON, D. A.; FIGUEIREDO, K. T.; BRANDAO, A. L. T. Framework for
data-driven polymer characterization from infrared spectra. Spectrochimica Acta
Part A, v. 300, p. 122841, 2023.

A pesquisa contribui diretamente para avangos em reciclagem avangada, economia
circular e inovagdo em técnicas de caracterizacdo de materiais, reforcando tanto o
potencial de aplicacado industrial quanto o impacto ambiental positivo associado a
identificagéo eficiente de polimeros em residuos plasticos.



Modelagem Reversa com Inteligéncia Artificial Aplicada a Poliolefinas

Em parceria com o Grupo de Engenharia Macromolecular Aplicada da Universidade de
Alberta, coordenado pelo Prof. Jodo Soares, esta linha de pesquisa explora o uso de
redes neurais convolucionais para correlacionar propriedades de microestrutura como
distribuicdes de ramificagcbes de cadeia curta (SCBD), de massa molar (MWD) e de
composic¢ao quimica (CCD) com condig¢des de polimerizagao de copolimeros de etileno
com a-olefinas e dienos.

O objetivo central é realizar engenharia reversa de processos de polimerizagao,
permitindo tanto a otimizagdo de rotas produtivas quanto o desenvolvimento de
materiais com propriedades controladas.

O avanco desta linha contribui diretamente para a aceleracao do design de poliolefinas,
reduzindo a dependéncia de etapas experimentais demoradas e favorecendo a criagao
de materiais sob medida para diferentes aplicagdes. Além disso, reforga o potencial da
inteligéncia artificial na area de polimeros, aproximando a modelagem de laboratério
das demandas reais da indlstria quimica e de materiais.



Modelagem de Copolimerizagcées com Redes PINNs

Estalinha de pesquisatem como objetivo o desenvolvimento de metodologias baseadas
em Physics-Informed Neural Networks (PINNs) para a modelagem de processos de
copolimerizagcdo. A proposta consiste em integrar propriedades de microestrutura e
dados experimentais a modelos cinéticos previamente estabelecidos, de forma a
reproduzir variaveis-chave do processo, como a distribuicdo de massa molar (MWD), a
Distribuicdo de Composi¢cao Quimica (CCD), os perfis de conversao e as massas
molares médias numérica e ponderal (Mn e Mw) ao longo do tempo reacional.

O diferencial metodolégico esta em utilizar o modelo cinético consolidado de ao menos
um dos homopolimeros como restrigcao fisica inicial no treinamento da rede. Essa
estratégia permite guiar o aprendizado da PINN, reduzir a necessidade de grandes
quantidades de dados experimentais e aumentar a robustez frente a incertezas.

Trata-se, portanto, de uma abordagem geral e adaptavel a diferentes sistemas de
copolimeros, nao se restringindo a uma classe especifica de materiais. O
desenvolvimento desta linha contribui para o avangco da modelagem hibrida de
processos de polimerizacao, favorecendo a compreensao fenomenoldgica e abrindo
caminho para o desenvolvimento direcionado de novos materiais poliméricos de
interesse industrial, como elastbmeros e borrachas especiais.



Otimizacao do Processo de Sintese de Biopolimeros Sustentaveis:
Viabilidade Econémica e Ambiental com o Uso de Aprendizagem de
Maquina

Projeto financiado pela FAPERJ (Edital n® 21/2024 - Programa de Apoio ao Jovem
Pesquisador Fluminense). O objetivo € investigar a producdo sustentavel de
biopolimeros sintetizados a partir de monémeros de fontes renovaveis, como o glicerol
bruto, subproduto da producao de biodiesel. A integragcéo de principios de quimica verde
e biotecnologia permitira a conversao deste residuo de baixo valor em biopolimeros de
alto valor agregado, contribuindo para a reducdo da dependéncia de combustiveis
fésseis e promovendo maior sustentabilidade naindustria brasileira de biocombustiveis.

O projeto emprega modelos de aprendizagem de maquina para otimizar o processo de
polimerizacdo, prevendo as condigbes experimentais necessdrias para produzir
biopolimeros com propriedades especificas e reduzindo a necessidade de testes
extensivos. Além disso, serd realizada uma Avaliacao do Ciclo de Vida (ACV) para garantir
alinhamento com os objetivos de sustentabilidade, enquanto simulagdes no Aspen
Plus® e em Python serdo usadas para avaliar a viabilidade econdmica e ambiental do
processo.

Esta pesquisa busca promover o desenvolvimento de biopolimeros de alto desempenho,
fornecendo dados técnicos essenciais para a futura produgdo em larga escala em
biorrefinarias de biodiesel.



Simulacao e Avaliacao Técnico-Econémica do Processo de Co-pirdlise
de Pneus Inserviveis e Biomassas

Este projeto envolve a modelagem e simulagao de processos de co-pirélise de pneus
inserviveis e biomassas, utilizando o software Aspen Plus em um design que busca
autossuficiéncia energética por meio dareciclagem do gas produzido. As etapas incluem
o desenvolvimento de um modelo cinético capaz de prever a composigao dos produtos,
a simulacao do processo, a automacgao da avaliagado econbmica via integragcdo com
Python, além da analise dos efeitos de pardmetros operacionais sobre o pregco minimo
de venda do 6leo de pirdlise.

Esta linha contribui para o desenvolvimento de rotas tecnoldgicas sustentaveis de
valorizagdo de residuos, unindo eficiéncia energética, viabilidade econbmica e
reaproveitamento de materiais de dificil destinagao.



Producao Sustentavel de 1,3-Butadieno a partir de Etanol: Simulacaoe
Viabilidade Econémica para Fornecimento a Industria Automobilistica

Esta pesquisa propde um processo integrado e sustentavel para a producao de 1,3-
butadieno a partir de etanol, utilizando catalisadores heterogéneos bifuncionais a base
de zircbnio suportados em matrizes mesoporosas. O objetivo central é superar as
limitacdes técnicas e ambientais das rotas petroquimicas convencionais baseadas em
nafta, caracterizadas por alto consumo energético, elevadas emissdes de CO, e
dependéncia de recursos fésseis.

A rota investigada envolve uma etapa Unica de conversao, mais eficiente e alinhada aos
principios da sustentabilidade. A metodologia integra simulagao de processos no Aspen
HYSYS®, avaliagao técnico-econdmica preliminar e analise de ciclo de vida (normas ISO
14040/14044). As simulagbes apontam para conversdes de etanol superiores a 90%,
seletividade para 1,3-butadieno de até 85% e pureza do produto superior a 97,9%,
atendendo aos requisitos da norma ASTM D2593-19.

Como um dos resultados desta linha de pesquisa, destaca-se a seguinte publicacao:

e FERREIRA, P. H. G.; DE CARVALHO, R. B.; BRANDAO, A. L. T. Modelagem,
simulagéo e avaliagdo econbémica preliminar de uma planta de produgéo de 1,3-
butadieno a partir do bioetanol. Brazilian Journal of Development, v. 7, p. 84526-
84546, 2021.



Producao Sustentavel de Olefinas Leves: Modelagem, Simulagcéao e
Avaliacao Técnico-Econdmica

Esta linha de pesquisa busca o desenvolvimento de rotas alternativas e sustentaveis
para a producdo de olefinas leves, integrando modelagem cinética, simulacao de
processos, estratégias de recuperacao energética e avaliagao técnico-econbmica e
ambiental. O objetivo é investigar processos que conciliem competitividade industrial,
eficiéncia energética e mitigagcdo de emissoes de carbono, contribuindo para a transigao
energética e a descarbonizagao do setor quimico.

No dmbito desta linha, destaca-se o estudo da desidrogenacio oxidativa de propano
assistida por CO, (ODPC), que envolveu a simulacdo de uma planta com sec¢des de
recuperagao energética para cogeragao e captura de carbono, além da avaliagdo de
diferentes cenarios de incentivo a captura de CO,.

Como um dos resultados desta linha de pesquisa, destaca-se a seguinte publicagao:

o ESPINOSA, G. V.; BRANDAO, A. L. T. Economic and sustainability evaluation of
green CO,-assisted propane dehydrogenation design. Digital Chemical
Engineering, v. 14, p. 100203, 2025.



Producao de Hidrogénio Verde

Esta linha de pesquisa abrange trés eixos principais:

Producado e Simulacdo: modelagem da produgdo de hidrogénio verde por
eletrélise da agua, utilizando fontes renovaveis como solar e edlica. O processo é
otimizado por meio de simulacdbes em softwares como Aspen Plus,
contemplando desde a captacao de energia até a purificagcdo e compressao do
hidrogénio.

Gémeos Digitais e Otimizacao Operacional: aplicacao de gémeos digitais como
réplicas virtuais de plantas reais, permitindo monitoramento em tempo real,
previsdo de desempenho e otimizagéo operacional, especialmente em cenarios
de alta variabilidade de fontes renovaveis. Quando nao ha acesso a dados reais,
a modelagem e simulacao detalhadas podem atuar como alternativa ao gémeo
digital, garantindo que as analises de desempenho e otimizacao continuem
sendo viaveis.

Avaliacao Técnico-Econémica: calculo do Custo Nivelado de Hidrogénio (LCoH),
considerando CAPEX, OPEX e REPEX, além de anédlises de sensibilidade para
variaveis criticas como o prego da energia renovavel no Brasil.

O desenvolvimento desta linha de pesquisa busca fornecer ferramentas técnicas e
metodolégicas para implantagao de projetos de hidrogénio verde mais sustentaveis,
eficientes e economicamente vidveis, fortalecendo a insergao do Brasil na transigao
energética global.



Valorizacao do Glicerol: Simulacao e Avaliagcao de Produtos Quimicos
de Interesse Industrial

Esta linha de pesquisa investiga o potencial de valorizagcdo do glicerol, subproduto de
baixo valor da industria brasileira de biodiesel, como matéria-prima para a producao de
quimicos de maior valor agregado. A abordagem combina simulagao de processos,
principios de quimica verde, biotecnologia e analises técnico-econémicas e ambientais,
buscando rotas que conciliem sustentabilidade, competitividade industrial e integracao
em cadeias de biorrefinaria.

Entre os projetos conduzidos nesta linha, destaca-se o estudo da produgao de acido
succinico a partir de glicerol, utilizando Yarrowia lipolytica como produtora natural.
Foram avaliados diferentes cenarios, incluindo produgao isolada a partir de glicerol
bruto, producéao a partir de glicerol purificado e integragcdo com usinas de biodiesel. Os
resultados apontaram para reducodes de até 47% no impacto climatico quando se utiliza
glicerol bruto em comparacao ao puro, além de viabilidade econdmica em todos os
cenarios, com payback inferior a sete anos. A integragcdo com usinas de biodiesel
mostrou ganhos de competitividade, mas também incremento nas emissdes de CO,,
ressaltando a necessidade de otimizagao energética e de recuperagao de solventes.

Como um dos resultados desta linha de pesquisa, destaca-se a publicagéo:

e ORDONEZ, D. A. R.; STRUNCK, F. J. B. T. L.; DUTRA, L. S.; BRANDAO, A. L. T.
Upcycling glycerol into succinic acid: sustainable integration with biodiesel mills.
Bioresource Technology, v. 433, p. 132716, 2025.

A valorizagéo do glicerol representa uma estratégia-chave para a economia circular e o
desenvolvimento de biorrefinarias sustentaveis, e novas rotas quimicas a partir desse
insumo continuam sendo investigadas nesta linha de pesquisa.



Integracao de Inteligéncia Artificial e Avaliagcao Técnico-Econémica de
Processos

Esta linha de pesquisa tem como objetivo unir técnicas de inteligéncia artificial e
aprendizagem de maquina a métodos de avaliacao técnico-econdémica de processos
quimicos e bioquimicos, de forma a acelerar analises de custo, reduzir incertezas e
apoiar a tomada de decisdo. A abordagem proposta permite explorar o uso de
modelagem hibrida, integrando dados de simulacao, informacoes experimentais e
rotinas automatizadas de geracao de cenarios.

Como exemplo de aplicagao, a metodologia ja foi explorada em estudos de manufatura
em batelada de principios ativos farmacéuticos (APl), nos quais modelos de
aprendizagem de maquina foram integrados a simulagcdes de processos para prever
custos de produgao, estimar o pregco minimo de venda e identificar incertezas e
direcionadores criticos de custo.

Essa linha de pesquisa contribui para o desenvolvimento mais agil e robusto de
processos industriais, apoiando estratégias de inovagao e eficiéncia produtiva.



Modelagem de Reacoes de Polimerizacao

Esta é uma linha de pesquisa ja consolidada no GAAP, que ao longo dos ultimos anos
resultou em publicagdes internacionais relevantes sobre modelagem matematica de
polimerizacbdes utilizando diferentes abordagens matematicas, como o método
estocastico de Monte Carlo, modelo de Distribuicdo Instantidnea e o Método dos
Momentos. Com a simulacdo desses modelos, é possivel prever propriedades
microestruturais de polimeros, como a Distribuicdo de Composicao Quimica (CCD) e a
Distribuicao de Comprimento de Cadeia (CLD); no caso do Monte Carlo, também &
possivel obter a Distribuicao de Sequéncia Intramolecular de Comondmeros.

Entre os resultados desta linha, destacam-se as publicacdes:

e REGO, A.S. C.; BRANDAO, A. L. T. Parameter Estimation and Kinetic Monte Carlo
Simulation of Styrene and n-Butyl Acrylate Copolymerization through ATRP.
Industrial & Engineering Chemistry Research, v. 60, p. 8396-8408, 2021.

e REGO, A. S. C.; AMARAL, A. M.; BRANDAO, A. L. T. Monte Carlo simulation of
terpolymerization: Optimizing the simulation and post-processing times.
Canadian Journal of Chemical Engineering, v. 1, p. 1, 2023.

Atualmente, dentro desta linha de pesquisa, esta sendo modelada a copolimerizagao de
acrilamida com acido acrilico, dando continuidade ao desenvolvimento e aplicagao
dessas metodologias.



Aplicacdo de Inteligéncia Artificial na Area de Materiais

Esta linha de pesquisa explora o uso de aprendizagem de maquina para apoiar a
caracterizacado, a previsdo de propriedades e o design de materiais. O objetivo é
desenvolver metodologias que integrem bases de dados experimentais com técnicas de
aprendizagem de maquina, de modo a prever propriedades, otimizar o desempenho e
apoiar o design de materiais. A partir dessa abordagem, busca-se ndo apenas acelerar
analises tradicionalmente complexas e onerosas, mas também criar ferramentas que
aumentem a confiabilidade de dimensionamentos estruturais, aprimorem a
compreensado de fenbmenos fisicos e possibilitem a formulagado de solugdes mais
seguras, eficientes e sustentaveis na area de materiais.

Esta linha ja resultou em publicagdes internacionais de alto impacto:

e CONGRO, M.; MOREIRA DE ALENCAR MONTEIRO, V.; DE ANDRADE SILVA, F;
ROEHL, D.; BRANDAO, A. L. T. A novel hybrid model to design fiber-reinforced
shotcrete for tunnel linings. Tunnelling and Underground Space Technology, v.
132, p. 104881, 2023.

e TEIXEIRA, M. C.; BRANDAO, A. L. T.; PARENTE, A. P.; PEREIRA, M. V. Atrtificial
intelligence modeling of ultrasonic fatigue test to predict the temperature
increase. International Journal of Fatigue, v. 163, p. 106999, 2022.

e CONGRO, M.; MONTEIRO, V. M. A.; BRANDAO, A. L. T.; SANTOS, B. F.; ROEHL, D.;
DE ANDRADE SILVA, F. Prediction of the residual flexural strength of fiber
reinforced concrete using artificial neural networks. Construction and Building
Materials, v. 303, p. 124502, 2021.

Além da producao cientifica, esta linha conta com parcerias industriais estratégicas. Em
colaboracdo com a empresa Chimica Edile do Brasil, foi desenvolvido um projeto de
pesquisa e desenvolvimento voltado a criacdo de um software/dashboard para predicao
de propriedades de concretos, integrando analise exploratéria de dados, modelos de
aprendizagem de maquina e programacao.



Publicacoes de Destaque do GAAP

ESPINOSA, G. V.; BRANDAO, A. L. T. Economic and sustainability evaluation of
green CO,-assisted propane dehydrogenation design. Digital Chemical
Engineering, v. 14, p. 100203, 2025.

FERREIRA, P. H. G.; DE CARVALHO, R. B.; BRANDAO, A. L. T. Modelagem,
simulacdo e avaliagdo econbmica preliminar de uma planta de producao de 1,3-
butadieno a partir do bioetanol. Brazilian Journal of Development, v. 7, p. 84526-
84546, 2021.

NETO, J. G.; FIGUEIREDO, K.; SOARES, J. B. P.; BRANDAO, A. L. T. Can Focusing on
One Deep Learning Architecture Improve Fault Diagnosis Performance? Journal of
Chemical Information and Modeling, v. 65, p. 1289-1304, 2025.

NETO, J. G.; FIGUEIREDO, K.; SOARES, J. B. P.; BRANDAOQ, A. L. T. A Diagnosis-
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