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O biodiesel tem se tornado um combustivel cada vez mais importante nos dias de hoje,
levando-se em conta a futura escassez de petrdleo (matéria-prima do 6leo diesel comum) e,
por se tratar de um combustivel renovdvel. O biodiesel possui caracteristicas muito
semelhantes ao diesel comum, porém, ao invés de ser derivado do petrdleo, é obtido a partir
de dleos de origem animal ou vegetal. Por ser queimado em motores feitos para 6leo diesel
comum, o biodiesel ndo deixa de ser um poluente, mas é um combustivel menos agressivo a
natureza.

Dento desse contexto atual, o principal objetivo deste trabalho € poder, por meio de
modelos termodindmicos, predizer o comportamento de misturas contendo biodiesel e
misturas presentes no seu processo de sintese. Ou seja, poder saber o comportamento de
misturas, antes de realizar procedimentos experimentais. 1sso é importante para a inddstria,
para diminuir custos e poupar tempo, sendo que dessa forma ndo seriam necessarios varios
testes para avaliar o tipo de equipamento a ser utilizado para um dado tipo de processo.

O modelo COSMO-SAC foi escolhido para a descricdo das propriedades dos sistemas
estudados. Uma grande quantidade de dados de equilibrio de fases foi coletada da literatura.
Como os dados coletados sé@o de experimentos realizados a altas pressdes, relacionados a
sintese do biodiesel com alcodis supercriticos, utilizou-se 0 modelo COSMO-SAC acoplado a
uma equacéo de estado com o uso de uma regra de mistura.

Nesse estudo inicial, foram determinadas as cargas aparentes dos compostos, alem dos
perfis o, informagdes requeridas pelo modelo COSMO-SAC. Foram coletados dados de
equilibrio de misturas contendo eésteres, alcoois, agua e glicerol. De posse dos dados
necessarios para o trabalho, foi possivel analisar a eficiéncia do modelo em relacéo aos dados
experimentais. Notou-se que o modelo estava longe da realidade. Assim, foi necessaria uma
etapa de otimizacgéo dos parametros do COSMO-SAC.

ApoOs varios testes, acreditamos ter obtido um conjunto de parametros satisfatorios
para algumas misturas, como etanol + laurato de etila. No entanto, esse mesmo conjunto nao
apresenta resultados bons para misturas contendo metanol. Para melhores resultados, seria
necessario o uso de uma rotina automatica eficiente para a otimizacdo, com o objetivo de
conseguir um conjunto genérico que prediz o comportamento de qualquer mistura.



