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PPGEQO043 - Tépicos Especiais em Engenharia Quimica: Modelagem Molecular de
Biocombustiveis.

Aplicagdo dos Métodos Tedbéricos de Dindmica Molecular, Método Monte Carlo e a
Teoria de Densidade Funcional na Predigdo de Propriedades Fisicas e Termofisicas
de Compostos Quimicos de Biodiesel e Fragdes de Biocombustiveis (Gasolina Verde,
Querosene Verde, Diesel Leve e Pesado Verde) obtidos wvia Destilagdo de PILO
(Produto Liquido Orgédnico). Esta Disciplina visa aplicar os métodos computacionais
(Métodos Tedbricos de Dindmica Molecular, Método Monte Carlo e a Teoria de
Densidade Funcional) para compreender o comportamento fisico das moléculas
constituintes dos Biocombustiveis, assim como analisar as limitagdes e potencial
de predigdo dos métodos tedricos.
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1998 Sumario: 1l)Modelagem Molecular de Biocombustiveis; 2)Espectrometria UV-vis,
Raman, IR, DOS, Circular Dicroismo. 3)Teoria da Densidade Funcional; Dinémica
Molecular Cléassica, Quéntica e Cléassica/Quéntica; Método de Monte Carlo;
4)Aplicagdbes de Métodos Computacionais em Biocombustiveis e Nanosistemas;
5) Fundamentos, Processos de Conversdo, Aplicagdes; 5.1)Principais Processos de
Conversdo pelas rotas Bioquimicas e Termoquimicas (Produgdo de Biodiesel,
Biodiesel de Algas, Biogas, Etanol Convencional, Lignocelulético e Biocombustiveis
Liquidos obtidos via Rota BTL (Biomass-to-Liquid); 5.2)Tratamento dos Residuos da
Producdo de Biocombustiveis.



