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Nos ultimos anos, a busca por fontes de energia de origem renovavel tem recebido
grande atencdo devido a razdes ambientais e politico-econémicas. Para uso em motores de
combustdo interna, o biodiesel tem se mostrado uma alternativa vidvel, usado puro ou
misturado com o Oleo diesel de origem fossil. Entretanto, é importante conhecer as diferencas
e semelhancas entre as caracteristicas da combustdo do biodiesel, ésteres graxos obtidos pela
esterificacdo de Oleos vegetais de diversas origens, em relacdo a combustdo do diesel
convencional. Desta forma, o objetivo deste projeto é investigar, do ponto de vista
fundamental, os mecanismos de combustdo de ésteres graxos tipicos de amostras de biodiesel
através de simulacdes de dindmica molecular. Este método nos permite obter informacdes
detalhadas do processo, em nivel microscépico, identificando as principais reacoes
elementares, as etapas determinantes e espécies intermediarias do mecanismo. A metodologia
computacional serd validada usando resultados experimentais disponiveis na literatura.
Devido a heterogeneidade na composicdo do biodiesel, serd conduzido um estudo
comparativo entre ésteres com diferentes estruturas moleculares, considerando o tamanho da
cadeia e a presenca de ramificacbes e insaturacbes. Os resultados iniciais mostram-se
promissores, sugerindo que esta ferramenta apresenta grande potencial para aplicacdo no
estudo de reacdes de combustdo de biodiesel, contribuindo de forma sinérgica com estudos
experimentais, levando a uma redugdo no custo e tempo envolvidos, além de auxiliar na
interpretacdo de resultados.



