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Combustiveis fosseis: nao-renovaveis

l

Procura por fontes energéticas renovaveis

l
BIODIESEL: renovavel e biodegradavel

ASTM D-6751: Mistura de ésteres alquilicos
de cadeia longa derivados de acidos graxos
de Oleos vegetais ou gordura animal — B100;

Obtido a partir da reacao de
transesterificacao de acidos graxos.

Aplicacao de Metodos ¢
qulacao Molecular no Estudo
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bustao de Biodiesel
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Estudar os mecanismos das reacoes de
oxidacao de ésteres presentes no
biodiesel via simulagdes de dinamica
molecular:

 Analisar compostos intermediarios e Butanoato de metila

produtos finais;

« Obtencio de informacdes nao
acessiveis em experimentos
laboratoriais.

Decanoato de metila

» Utilizacao de simulagdes de dinamica molecular;

« Potencial interatdmico reativo ReaxFF;

» Utilizacao do software de codigo aberto — LAMMPS;

Obtencdo de geometrias
estabilidade;

otimizadas e testes de

« Simulacoes dinamicas da oxidacao do butanoato de metila e
do decanoato de metila;

 Ensemble NVT;

» Temperatura: 300 - 1900K; At: 0.1 fs; tempo total: 20ns - 30 ns.

Foram realizadas simulagoes da oxidacao do butanoato de metila
e do decanoato de metila, através da insercao da molécula
previamente relaxada num ambiente com excesso de oxigénio e
com densidade constante, a fim de determinar os mecanismos de
reacao e intermediarios presentes.

Fol observada a mesma reagao de iniciacao molecular para
ambas as moléculas — abstracao do grupo metila terminal.

O esquema abaixo mostra o0 mecanismo de reacao observado na
simulacao da oxidacao do butanoato de metila:

CH,CH,CH,C(=0)OCH,

CHSCHZCHJC(=O)O* + *CH,
! .0,
CH,CH.,CH, + CO,  CH.O
J L O,

H2C=CH2 + CI_ 302 + *CHs(a) C02

CH,OH + HO,®
| 0,
CH,OH + HO,

O meétodo de simulacbes reativas de dinamica molecular se apresenta como uma ferramenta promissora, rapida e de baixo custo na
iInvestigacao de mecanismos da combustao do biodiesel, complementando os estudos experimentais. Dessa forma, testes com
diferentes ésteres durante maiores tempos de simulacao e diferentes condicoes iniciais podem resultar na observacao de diferentes
caminhos de reacao, intermediarios e produtos finais. Entretanto, € indispensavel a realizacao de testes iniciais para validacao dos
parametros a serem utilizados, ou ainda a reparametrizacao adequada do potencial interatdmico reativo ReaxFF.



