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“Nada na vida deve ser temido, apenas compreendido. 

Agora é hora de compreender mais, para temer menos.”

Marie Curie 



–

H₂, CO, CO₂ e CH₄ em diferentes condições operacionais. A partir dessa base, gerou

Gradient Boosting (XGBoost) foram treinados para prever a composição do gás (H₂, CO e CO₂), 

alorífico inferior e a razão H₂/CO. A separação entre 

que temperatura e razão de equivalência são determinantes para a formação de H₂, enquanto 

–

resultando em frações de H₂ da ordem de 28%, razão H₂/CO próxima de 1,1 e poder calorífico 

inferior em torno de 6,5 MJ·Nm⁻³. A abordagem proposta integra modelagem mecanística, 

–



–

–

order of magnitude of the molar fractions of H₂, CO, CO₂, and CH₄ unde

(H₂, CO, and CO₂), total gas yield, lower heating value, and the H₂/CO ratio. The split into 

and equivalence ratio are key drivers of H₂ formation, whereas carbon and fixed carbon contents 

–

lignocellulosic biomasses, yielding H₂ fractions of approximately 28%, H₂/CO ratios close to 

1.1, and lower heating values around 6.5 MJ·Nm⁻³. The proposed approach integrates 

–



–

–

–

–

–

–

–

–

–

–

–

–

–

–

– –

–

–

–

–

–

(a) composição de H₂ (%), (b) composição de CO (%), (c) composição de CO₂ (%), (d) 

rendimento de gás de síntese (Nm³ kg⁻¹), (e) PCI (MJ Nm⁻³) e (f) razão H₂/CO obti

–

–b) composição de H₂ (%), (c–

–f) composição de CO₂ (%).



–

–b) rendimento do gás de síntese (Nm³ kg⁻¹), (c–

d) poder calorífico inferior (LHV, MJ Nm⁻³) e (e–f) razão H₂/CO.

–



–

–

–

–

–

–

–

–

–

–

– Otimização da produção de H₂ para cada tipo de plástico: par biomassa ótimo, 

–

– Comparativo dos Resultados de Otimização da produção de H₂ com os Simulados 
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—

— em gás de síntese, principalmente composto por H₂, CO, CO₂ e CH₄, sob al

do agente gaseificante (vapor, oxigênio, ar, CO₂ ou suas combinações) afeta fortemente a 

rendimentos de H₂ e CO. O ar geralmente promove a oxidação parcial, aumentando as 

concentrações de CO e CO₂, enquanto o vapor favorece 

produção de H₂ e CH₄ 

temperaturas mais elevadas deslocam o equilíbrio em direção à formação de H₂ e CO, suprimem 



Contudo, esses modelos tendem a superestimar H₂ e CO e subestimar CO₂, CH₄, 



–

–

–

Gradient Boosting

Gradient 

Boosting

SHapley Additive 

exPlanations

Aspen Plus 

K-Nearest Neighbour

Random 

Forest

Gradient Boosting

Vazões de H₂, CO, CO₂ e CH₄, 
rendimento de H₂, eficiência do 

Categorical 

Boosting
Local 

Interpretable Model-

agnostic Explanations

Aspen Plus 

Non-dominated 

Sorting Genetic 

Algorithm-II –

de síntese, LHV, razão H₂/CO na 
–

de equilíbrio PRO/II rigorosamente validado com o algoritmo XGBoost para prever H₂, CO, 



CO₂, razão H₂/CO, poder calorífico inferior (

— —

–



•

•

•

•

•



–





proximate analysis ultimate analysis

—

—

ℎܪ௖ܥ ௢ܱ ௡ܰܵ௦
de conversão. Nesse contexto, o carbono atua como principal precursor das espécies CO, CO₂, 

CH₄ e do carbono não reagido

reações de formação de H₂ e H₂O. Os resultados dessa caracterização podem ser expressos na 

as received dry basis dry ash-

free

௪ܪܥ ௫ܱ ௬ܰܵ௭ + 2ܱܪߠ + 2ܱ)ߚ + ߛ 2ܰ) ⟶𝑛஼ܥ +  𝑛஼ைܱܥ +  𝑛஼ை22ܱܥ + 𝑛ே2 2ܰ +  𝑛஼ு44ܪܥ + 𝑛ு2ை2ܱܪ + 𝑛ு22ܪ + ݋ãݎݐ݈ܽܿܣ + ݏܽݖ𝑛݅ܥ
w x y z

θ

imediata, enquanto β representa a quantidade de agente oxidante fornecida ao sistema. O 

parâmetro γ expressa a razão molar entre o nitrogênio e o oxigênio no age



assumindo o valor γ = 3,76 quando o ar atmosférico é utilizado e γ = 0 no caso de oxigênio 

nᵢ

i

݇ = ܥ%݆% ∙ ݆ ݁݀ ܯܯܥ ݁݀ ܯܯ , ݇ ݋𝑛݀݁ݏ = ܽ, ܾ, ܿ, ݀
j



H₂), além 

de quantidades variáveis de dióxido de carbono (CO₂) e metano (CH₄). O processo ocorre por 



–

Nessa etapa, são formados predominantemente CO₂ e H₂O, além de CO em menores 



de CO e H₂ e pela definição da composição final do gás de síntese

– (௦)ܥ + 1 2⁄ ܱ2 (௚) ⇋ (௦)ܥ(௚)ܱܥ  + ܱ2 (௚) ⇋ (௦)ܥ(௚) 2ܱܥ  + (௚) 2ܱܥ ⇋ (௚)ܱܥ 2 
– (௦)ܥ + (௚)2ܱܪ ⇋ ܥ  ܱ(௚) + (௚) 2ܪ

– (௦)ܥ + (௚)2ܱܪ 2 ⇋ (௚) 2ܱܥ + (௚) 2ܪ 2
– (௚)ܱܥ + (௚)2ܱܪ ⇋ (௚) 2ܱܥ + (௦)ܥ(௚) 2ܪ + (௚) 2ܪ2 ⇋ (௚) 4ܪܥ(௚) 4ܪܥ  + (௚)2ܱܪ ⇋ (௚)ܱܥ + (௚) 4ܪܥ(௚) 2ܪ 3 + (௚) 2ܱܥ ⇋ (௚)ܱܥ 2 + (௚)ܱܥ(௚) 2ܪ 2 + 1 2⁄ ܱ2 (௚) ⇋ (௚) 2ܪ(௚) 2ܱܥ  + 1 2⁄ ܱ2 (௚) ⇋ (௚)2ܱܪ 



updraft

downdraft crossdraft

–



–

– –



–

entrained-flow



–

d’água, dióxido de carbono e suas combinações são os agentes mais empregados na literatura, 

concentrações de CO e H₂ e a valores de poder calorífico relativamente baixos, geralmente ent

4 e 7 MJ·Nm⁻³. O aumento da ER tende a elevar a temperatura do reator e a reduzir a formação 



ܴܧ = ா௦௧௘௤௨௜௢௠é௧௥௜௖௢((ℎ/݃݇) 2ܱ ݑ݋ ݎܣ ݁݀ ܽݏݏܽܯ/(ℎ/݃݇) ݈݁ݒíݐݏݑܾ݉݋ܥ ݁݀ ܽݏݏܽܯ)(ℎ/݃݇) 2ܱ ݑ݋ ݎܣ ݁݀ ܽݏݏܽܯ/(ℎ/݃݇) ݈݁ݒíݐݏݑܾ݉݋ܥ ݁݀ ܽݏݏܽܯ

permitindo a produção de um gás de síntese com maior teor de CO e H₂ e poder calorífico 

uma vez que o excesso de oxigênio favorece a formação de CO₂ em detrimento de CO, 

O vapor d’água pode ser empregado isoladamente ou em combinação com ar ou oxigênio, 

–

ܥ/ܵ = (ℎ/݃݇) ݈݁ݒíݐݏݑܾ݉݋ܥ ݁݀ ܽݏݏܽܯ(ℎ/݃݇) ܽݑÁ݃ ݁݀ ݎ݋݌ܸܽ ݁݀ ܽݏݏܽܯ

oxidação parcial que favorecem a formação de CO₂, além de maiores rendimentos de c



, redução significativa da formação de alcatrões e incremento das concentrações de H₂ 

, acompanhado da diminuição de CH₄ e CO₂. Apesar desses benefícios, 

sendo a razão H₂/CO um parâmetro de menor relevância nesses casos

–

exige controle rigoroso da razão H₂/CO, da 

concentração de CO₂ e da presença de impurezas, uma vez que os processos catalíticos operam 



do gás de síntese está fortemente associada à razão H₂/CO. Valores próximos de 1 são típicos 

–

–

–



–



–

–

char



–



desses modelos em superestimar as frações de H₂ e CO e subestimar a formação de CO₂, CH₄, 

do reator (ΔTapproach ≠ 0) permite deslocar o equilíbrio das reações selecionadas no sentido 



–



(frações de H₂, CO, CO₂ e CH₄), rendimento energético ou eficiência do sistema.

–



(Paramasivam; Alruqi; Ağbulut, 2025)

. Adicionalmente, a maioria dessas técnicas apresenta natureza de “caixa preta”, 

SHapley Additive Explanations 

(Paramasivam; Alruqi; Ağbulut, 2025)



–



underfitting

overfitting underfitting

overfitting



–

—

—



Random Forest

Gradient Boosting



Extreme Gradient Boosting

al., 2024; Paramasivam; Alruqi; Ağbulut, 2025)

fk(X,θk)

overfitting

max_depth

gamma

reg_alpha

reg_lambda

(Bentéjac; Csörgő; Martínez



–

n_estimators

learning_rate

subsample colsample_bytree

—

—



–

–

–

–



–

–







™

•

• –

•

•

kg h⁻¹.

• Durante a pirólise, esses compostos não convencionais foram convertidos em H₂, O₂, C, 

N₂ e S, de acordo com suas composições elementares.

• A gaseificação considerou como principais espécies gasosas H₂, CO₂, CO, CH₄, N₂, 

H₂O, NH₃ e H₂S.

•



• O gás de síntese final foi obtido em base seca, contendo H₂, CO₂, CO, CH₄ e N₂.

– –

O simulador forneceu as frações molares de H₂, CO, CO₂, CH₄ e N₂. A partir dessas saídas, 

o rendimento de gás de síntese (GY), o poder calorífico inferior (LHV) e a razão H₂/CO foram 

–

ே௠3௄௚) ܻܩ ) = ௩௔௭ã௢ ௩௢௟௨௠é௧௥௜௖௔ ௗ௘ ௚á௦ ௣௥௢ௗ௨௭௜ௗ௢ (ಿ೘3ℎ )vazão mássica de alimentação (಼೒ℎ )
)  ܸܪܮ ெ௃ே௠3) = 0,108 ∙ (%)2ܪ + 0,126 ∙ (%)ܱܥ + 0,358 ∙ (%)4ܪܥ



ு2஼ை = ௙௥௔çã௢ ௠௢௟௔௥ ௗ௘ ு2 ௘௠ ௕௔௦௘ ௦௘௖௔  (೘೚೗೘೚೗) ௙௥௔çã௢ ௠௢௟௔௥ ௗ௘ ஼ை ௘௠ ௕௔௦௘ ௦௘௖௔ (೘೚೗೘೚೗)

alvo para o aprendizado de máquina foram H₂, CO, CO₂, GY, LHV e H₂/CO. 

௜௣௥௘ௗݕ௜௘௫௣ݕ ௘௫௣ݕ̄

ܴ2 = 1 − ∑ (௬೔೐ೣ೛−௬೔೛ೝ೐೏)2೙೔=1∑ (௬೔೐ೣ೛−௬̅೐ೣ೛)2೙೔

ܧܵܯܴ = √1௡ ∑ ௜௘௫௣ݕ) − ௜௣௥௘ௗ)2௡௜=1ݕ

ܧܣܯ = ∑ |௬೔೐ೣ೛−௬೔೛ೝ೐೏|೙೔=1  ௠



Devasahayam; Albijanic, 2024; Elmaz; Yücel; Mutlu, 2020; Paramasivam; Alruqi; Ağbulut, 2025; 

(α), a razão de equivalência (ER) e a temperatura (T).

visando à maximização de H₂, 

CO, rendimento de gás de síntese, poder calorífico inferior (LHV) e da razão H₂/CO, bem como 

à minimização de CO₂. Na segunda estratégia, foi realizada uma otimização específica por tipo 

–

–

– –



–



—

—

–

—

–



–

H₂

CO₂

CH₄

N₂

– – –

–

H₂

CO₂

CH₄

– – –



—

—

— –

CH₄ (negativa) e ER–N₂ (positiva), com a tendência esperada de diluição –

alvo, e a razão H₂/CO também 

é reconstruída a partir dos valores de H₂ e CO previstos pelo modelo como uma verificação 

—

k means não teve como objetivo identificar um “número 

natural de clusters”, mas sim definir um nível de granularidade que evitasse vazamento de 

uma redução acentuada nos ganhos além de k ≈ 60. O Índice de Silhueta, 

–



–



–

–



que se estende até ≈ 5. Esse padrão demonstra um grau de sobreposição parcial, su

Maximum Mean Discrepancy (MMD) de 1,66 para validação→treino e 1,05 para 

teste→treino indicam um deslocamento moderado a elevado nas médias das variáveis, 

ergy Distance (≈ 0,107 para ambas as comparações) 

–

→tr

→tr



–

razão H₂/CO, os dados estão bem distribuídos ao redor da linha, indicando a aplicabilidade das 

—

—



–

de H₂ (%), (b) composição de CO (%), (c) composição de CO₂ (%), (d) rendimento de gás de síntese (Nm³ kg⁻¹), 

(e) PCI (MJ Nm⁻³) e (f) razão H₂/CO obtidos no AVEV

transformar as predições de modelos complexos do tipo “caixa preta” (black

mais determinantes para a fração volumétrica de H₂



substituição do ar por oxigênio puro ou vapor, por exemplo, pode elevar o limite superior de H₂ 

de hidrogênio (vapor d’água) e do deslocamento do equilíbrio quí

A fração volumétrica de CO₂ na 

respectivamente. Como o CO₂ se forma sequencialmente a partir do CO, o oxigênio presente 

intensificam a formação de CO₂ devido ao caráter exotérmico da reação. 

que governa a distribuição de H₂, CO 

e CO₂. Temperaturas mais elevadas deslocam as previsões em direção a maiores frações de H₂ 

–

oxidativas, intensificando a combustão do carbono, do CO e do H₂, além do efeito de diluição 

ue reduz as frações de H₂ e CO e favorece a formação de CO₂. Essa 

competição explica a pronunciada relação de compromisso entre CO e CO₂ observada nas 



intermediário limitam simultaneamente sua conversão em CO₂, enquanto regimes mais ricos 

–

–b) composição de H₂ (%), (c– –

CO₂ (%).



ele eleva as frações de N₂ e CO₂, que atuam como diluentes e reduzem a energia disponíve

— —

A razão H₂/CO na 

refletindo os padrões observados para H₂ (

de H (%) aumentam a formação de H₂ e elevam a razão; C (%) mais baixo favorece o aumento 

— ora menos pronunciado porque H₂ 

—



–

– (Nm³ kg⁻¹), –

MJ Nm⁻³) –f) razão H₂/CO.



contrapartida, para saídas seletivas (CO, CO₂, LHV e razão H₂/CO), seus efeitos divergem: a 



–

— maximizar H₂, CO, GY, LHV e 

H₂/CO, e minimizar CO₂ —

–

ferentes objetivos. No cenário de máximo H₂ (PP 

com alta temperatura e baixa ER, resultando em H₂ = 28,08 %, H₂/CO ≈ 1,04, GY = 4,32 Nm³ 

kg⁻¹ e um LHV moderado de 6,63 MJ Nm⁻³. 



–

H₂ 
• 72,97% plástico

• ER: 0,253
• T: 983,86°C

• H₂ (%): 28,08
• CO (%): 24,95
• CO₂ (%): 0,13

• GY (Nm³/kg): 4,32
• LHV (MJ/Nm³): 6,63

• H₂/CO: 1,04

• C: 78,73%
• H: 12,40%
• O: 8,02%
• U: 1,19%

• CF: 4,93%
• CZ: 1,81%

• 90,05% plástico
• ER: 0,250

• T: 980,19°C

• H₂ (%): 15,39
• CO (%): 38,96
• CO₂ (%): 0,80

• GY (Nm³/kg): 2,57
• LHV (MJ/Nm³): 6,79

• H₂/CO: 0,39

• C: 63,55%
• H: 4,21%
• O: 32,07%
• U: 1,23%
• CF: 6,25%
• CZ: 0,10%

CO₂
• 98,67% plástico

• ER: 0,305
• T: 998,78°C

• H₂ (%): 18,96
• CO (%): 28,61
• CO₂ (%): 0,00

• GY (Nm³/kg): 4,57
• LHV (MJ/Nm³): 5,81

• H₂/CO: 0,62

• C: 89,57%
• H: 8,46%
• O: 1,96%
• U: 0,10%
• CF: 0,13%
• CZ: 0,36%

• 99,61%
• ER: 0,449

• T: 985,37°C

• H₂ (%): 16,58
• CO (%): 21,37
• CO₂ (%): 2,14

• GY (Nm³/kg): 6,51
• LHV (MJ/Nm³): 4,66

• H₂/CO: 0,78

• C: 85,39%
• H: 13,82%
• O: 0,79%
• U: 0,04%
• CF: 0,55%
• CZ: 0,01%

• 36,90%
• ER: 0,252

• T: 816,68°C

• H₂ (%): 23,69
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—

— determina o resultado; nessas condições, a razão H₂/CO cai para 0,39, o que pode 

alto sugere que a maior fração de CO compensa a menor contribuição de H₂ apesar de um 

No cenário de mínimo CO₂, PS com palha de cana combinou um teor moderado de oxigênio 

negativos de CO₂. Para evitar isso, uma restrição de não negatividade foi posteriormente 

negatividade corrigiu o problema com sucesso, forçando as predições de CO₂ a zero nesses 

casos. Esse ajuste confirma que a minimização de CO₂ ocorre próximo a regimes de alta 

elevada junto com alta temperatura possibilitou a maior produção volumétrica (6,51 Nm³ kg⁻¹). 

densidade energética do gás (7,02 MJ Nm⁻³), apesar do baixo rendimento volumétrico (2,81 

Nm³ kg⁻¹). Isso mostra que, em termos de energia útil por unidade de volume, misturas

Por fim, a maior razão H₂/CO foi obtida para PP com caroço de pêssego, sob uma baixa 

podem proporcionar razões H₂/CO mais favoráveis do que cenários dominados —

gaseificação em que maximizar H₂ é o objetivo principal, 



Em termos de produção de H₂, a sequência de desempenho foi: PP > PE > PU ≈ PS > PET. 

eram maiores teores de H₂, em concordância com a 

favorecem a formação de H₂ e CO e suprimem a formação de CO₂ sob condições pobres e

ou cinzas penalizam a qualidade do gás ao favorecer a formação de CO₂ e reduzir a eficiência 

–

Os níveis quase nulos de CO₂ observados sob determinadas condições ótimas decorrem 

de CO₂ — —



simultaneamente a densidade energética em razão da maior diluição por N₂ e

CO₂, uma restrição bem estabelecida em sistemas baseados em ar 

– Otimização da produção de H₂ para cada tipo de plástico: par biomassa ótimo, condições 
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almente para as variáveis H₂, CO, GY e 

se na razão H₂/CO e em alguns 

cenários de CO₂ mais extremos, conforme também observado nas 

sensibilidade é esperada, uma vez que a razão H₂/CO é uma variável derivada de duas saídas 

do modelo, de modo que pequenas variações em H₂ e CO tendem a se propagar e amplificar o 

No caso do CO₂, as discrepâncias estão associadas principalmente a cenários em que essa 

elevados, sem necessariamente indicar perda relevante de acurácia. Além disso, o CO₂ 
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– da produção de H₂ 
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ou perdas de calor e, portanto, podem superestimar os rendimentos de H₂ e CO sob condições 



™

–

hidrogênio são os principais motores da formação de H₂, enquanto carbono fixo e carbono total 

operacionais que maximizem a produção de H₂ e aprimorem a qualidade do gás de síntese. N
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https://github.com/VictorHXB/Biomass_Plastic_Syngas_Model.git
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