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O interesse no estudo de combustiveis é o foco de diversos setores de pesquisa, que vai desde o
cientifico até o tecnolégico. Neste trabalho apresentamos um estudo da energia de ligagdo liberada
nas reagdes de combustdo de combustivel do tipo diesel. Nossa abordagem se da via os métodos
de fisica quantica, mais especificamente utilizamos a Teoria do Funcional da Densidade (DFT). A
DFT constitui a ferramenta mais utilizada atualmente em pesquisa de materiais, tanto pela
qualidade das propriedades obtidas quanto pelo custo computacional bastante reduzido.
Investigamos diferentes estruturas moleculares do diesel, variando sistematicamente o tamanho e
o tipo de ligagao de suas ramificagdes. Com a DFT calculamos a energia do estado fundamental dos
reagentes e dos produtos, e a energia de ligagdo é obtida com a diferenga de energia entre estes. O
caminho de reagdo nado foi avaliado. Os resultados obtidos fornecem o comportamento da energia
liberada, indicando qual é a tendéncia para o aproveitamento maximo dessas estruturas, no uso de
sua energia liberada.
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