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O Quero-Quero Ciéncia € um ciclo de entrevistas que faz parte das agbes de divulgagdo cientifica do LNCC.
Curiosidade: O pdssaro Quero-Quero, ave da familia dos Charadriidae, tem os gramados do campus do LNCC
como habitat natural.

Trabalho de Pesquisa do CNPEM utiliza recursos computacionais
do Supercomputador Santos Dumont

Um importante trabalho desenvolvido por pesquisadores do Centro Nacional de
Pesquisa em Energia e Materiais (CNPEM), organizacao supervisionada pelo Ministério
de Ciéncia, Tecnologia e Inovacdes (MCTI), publicado como artigo de capa no periddico
Nanoscale , que descreve experimento inédito e aprofunda o conhecimento sobre a
interacao entre celulose e lignina, contou com o0s recursos computacionais do
Supercomputador Santos Dumont do Laboratdrio Nacional de Computacao Cientifica
(LNCC).

O CNPEM , organizac¢ao privada sob supervisao do Ministério da Ciéncia, tecnologia e
inovacao (MCTI) opera quatro Laboratdrios Nacionais e € o berco do projeto mais
complexo da ciéncia brasileira — Sirius — uma das fontes de luz sincrotron mais
avancadas do mundo. Reune equipes multitematicas altamente especializadas,
infraestruturas laboratoriais globalmente competitivas e abertas a comunidade
cientifica, linhas estratégicas de investigacao, projetos inovadores em parceria com o
setor produtivo e formacao de investigadores e estudantes.

A equipe do Servico de Comunicacgao Institucional do LNCC esteve em contato com a
equipe de comunicacao e os pesquisadores do CNPEM que participaram do estudo
para entender mais sobre a pesquisa realizada.

Vem com a gente!

wpes g g’}

— s s

Pode nos contar o que motivou a realizacao da pesquisa?

A biomassa vegetal € um recurso renovavel muito abundante, principalmente o tipo de
biomassa que chamamos de lignoceluldsica. Celulose e lignina sao os principais
componentes dessa biomassa, a qual constitui a fragcao estrutural e nao comestivel das
plantas, incluindo todos os tipos de madeiras além de residuos agricolas como o
bagaco e a palha da cana-de-acucar, dentre tantos outros. Nos buscamos desconstruir
essa biomassa para obtencao de biocombustiveis, bioquimicos e biomateriais. Mas a
transformacao dessa biomassa € dificultada pela caracteristica que se conhece como
recalcitrancia.

Em resumo, a recalcitrancia deriva de uma série de artimanhas que a natureza
desenvolveu para dificultar a degradacao da biomassa. Afinal, por ser uma biomassa
estrutural, a sobrevivéncia das plantas depende de manter essa biomassa integra,
dificultando, por exemplo, ataques por pragas. As origens da recalcitrancia estao nas
interagcdes que ocorrem na escala nanométrica e molecular, e as interagdes entre
celulose e lignina sao peca central desse quebra-cabecas. Para compreender essas
interacdes, equipes do Laboratdrios Nacionais de Nanotecnologia (LNNano) e de
Biorrenovaveis (LNBR) do CNPEM se uniram para realizar esse estudo inédito, aliando
experimento, analises por aprendizado de maquina e simulacdes computacionais para
entender a recalcitrancia da biomassa vegetal. Dados de microscopia de for¢ca atdmica
(AFM) mostraram diferentes padrdes de forca de adesao entre a lignina e a celulose e
entendé-los € um passo importante para que as etapas de processamento da
biomassa e conversao em moléculas de interesse possam ser realizadas com maior
eficiéncia.

A lignina presente na biomassa é uma macromolécula com alta complexidade
estrutural, apresentando diferentes blocos de construgao unidos entre si por diferentes
tipos de ligacao. A celulose, embora seja um homopolimero no qual o mesmo tipo de
ligacao se repete, possui uma estrutura cristalina que, a depender do ambiente
guimico, pode ter exposta diferentes faces, cada qual com diferentes grupos
funcionais, que vao interagir de maneira diferente com outras moléculas.

Neste contexto, as simulacdes computacionais sao ferramentas importantes que nos
permitem estudar o arranjo e as interacdes relevantes entre as moléculas estudadas, a
evolucdao temporal dos sistemas em solucao (em determinadas condigdes
termodinamicas) e também os perfis de energia livre associados a aproximacao da
lignina as diferentes faces da celulose, que podem ser relacionados as forcas de adesao
obtidas experimentalmente.

Como foi feito o estudo em questao?

Primeiramente, foi desenvolvido um método para recobrir pontas de microscopia de
forca atdmica (AFM) com lignina. A etapa seguinte consistiu em realizar testes de
adesao dessa ponta recoberta incidindo sobre um filme de celulose microfibrilada.
Importante destacar que esse experimento €& feito em agua, reproduzindo as
condicdes aquosas presentes na natureza e no processamento da biomassa. Ao longo
dos ensaios, percebemos que havia uma grande variabilidade nos padrdes de adesao
entre lignina e celulose revelados pelas curvas forca-distancia.

Essa observacao de variabilidade nos motivou a buscar experimentos massivos em
dados e analise dos dados com técnicas de aprendizado de maquina. Foram medidas
mais de sete mil curvas forca-distancia e desenvolvemos algoritmos para analisar e dar
sentido a totalidade das curvas medidas. Essa abordagem permitiu agrupar as curvas
em diferentes padrdes de forca de adesdo. Entender a origem desses diferentes
padrdes nos levou a etapa seguinte, de simulagao das interacdes celulose-lignina por
dindmica molecular.

O conjunto de simulagdes foi realizado no LNCC e empregou métodos de dinamica
molecular classica, que permitem apreciar detalhes atomisticos das interacdes entre
lignina e celulose. Construimos um modelo de lignina contendo 40 mondmeros e
formando um gloébulo. Para celulose, construimos modelos com quatro diferentes
faces cristalograficas expostas ao solvente, cada face com um grau diferente de
hidrofilicidade. O glébulo de lignina foi posicionado a cerca de 4 nm de distancia da
celulose e cada sistema foi solvatado por 30000 moléculas de agua. A aproximacao
entre celulose e lignina foi estudada com a metodologia Umbrella Sampling, que
consiste em realizar varias simulagdes ao longo da aproximagao. O trabalho
computacional totalizou 12,8 microssegundos de dinamica molecular e revelou que a
interacao da lignina com as diferentes faces da celulose gera padrdes de adesao
consistentes com o que fora observado experimentalmente.

Quais foram os desafios encontrados no estudo?

O grande desafio do trabalho foi saber lidar com a complexidade do sistema, tanto do
ponto de vista do experimento, da analise dos dados e da simulagao computacional.
Compreender que a partir da variabilidade experimental emergem padrdes que
podem ser explicados foi um salto nao trivial.

Do ponto de vista da simulacao por dinamica molecular, ainda que nosso modelo seja
algumas ordens de grandeza menor do que a escala experimental, as estruturas
utilizadas possuem elevado grau de complexidade e numero de atomos (quase 100
mil). A quantidade de atomos e o tempo de simulacao impuseram o uso de métodos
baseados em potenciais classicos que necessitam de parametros confidveis para
representar as moléculas e suas interacdes. A construcao inicial das estruturas e a
implementacao de tais parametros foi uma etapa dificil no inicio do projeto. Dada a
necessidade de se utilizar um método de amostragem avangado, outro grande desafio
foi encontrar um numero de simulagdes ao longo da coordenada que nos fornecesse
perfis de energia livre menos ruidosos, sem que o custo computacional fosse
exagerado.

Qual é a importancia da pesquisa para a sociedade?

Ha uma demanda crescente por energias e materiais renovaveis. A utilizacao da
biomassa lignoceluldsica que é tdo abundante em nosso pais € uma oportunidade
impar de contribuir para um futuro mais sustentavel, com reducao de impactos
ambientais associada a geracao de emprego e renda. Ao desvendar os mecanismos
moleculares das interacdes entre celulose e lignina, estamos abrindo novas
possibilidade para transformacao da biomassa para agregacao de valor.

Em particular, o processamento da biomassa emprega etapas de fracionamento, que
busca separar seus componentes individuais. O fracionamento por vezes apresenta
dificuldades como, por exemplo, a redeposicao da lignina na superficie de celulose,
gue dificulta a conversao enzimatica da celulose. O entendimento de como ocorrem
essas forcas de adesao permite que métodos mais eficientes sejam desenhados e
desenvolvidos para aplicacao industrial.

A utilizacdo dos recursos computacionais do Supercomputador SD do LNCC foi
importante para a realizacao da pesquisa?

A utilizacdao dos recursos do Supercomputador Santos Dumont foi de extrema
importancia para a realizacao do trabalho. As simulacdes realizadas tiveram alto custo
computacional devido a complexidade do problema e dos modelos estudados. De
maneira geral, para cada simulag¢ao individual, pudemos contar com a utilizacdao de 192
CPUs (o equivalente a 8 nds computacionais), o que viabilizou as simulacdées em tempo
habil para analise e interpretacao dos resultados em harmonia com os trabalhos
experimentais. A estrutura e o poder computacional do SDumont permitem que
diversos grupos do Brasil realizem trabalhos com alto grau de complexidade em um
tempo viavel.

Para conhecer mais sobre o estudo: https:/cnpem.br/microscopia-avancada-
analise-de-dados-e-simulacoes-de-dinamica-molecular-revelam-detalhes
ineditos-da-adesao-de-lignina-a-celulose/
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