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PPGEQ0043 – Tópicos Especiais em Engenharia Química: Modelagem Molecular de 

Biocombustíveis. 

 

(CH = 45 h,    Cr = 3)  

Aplicação dos Métodos Teóricos de Dinâmica Molecular, Método Monte Carlo e a 

Teoria de Densidade Funcional na Predição de Propriedades Físicas e Termofísicas 

de Compostos Químicos de Biodiesel e Frações de Biocombustíveis (Gasolina Verde, 

Querosene Verde, Diesel Leve e Pesado Verde) obtidos via Destilação de PLO 

(Produto Líquido Orgânico). Esta Disciplina visa aplicar os métodos computacionais 

(Métodos Teóricos de Dinâmica Molecular, Método Monte Carlo e a Teoria de 

Densidade Funcional) para compreender o comportamento físico das moléculas 

constituintes dos Biocombustíveis, assim como analisar as limitações e potencial 

de predição dos métodos teóricos. 
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