Sociedade Brasileira de Quimica ( SBQ)

Determinagcao Andmala de metanol em grande excesso de etanol
utilizando espectroscopia Raman e MAaquinas suportadas em

Vetores.

Marco Flores ferrdo (PQ)*, Cesar Mello (PQ)"’, Eduardo Nassar?', Katia Ciuffi*, Eduardo
Nassar!, Katia Ciuffi*, Ronei J. Poppi(PQ)°, Di6rginis Ribeiro (PG)® e Emiliane Ricci(PG)".

1. 1Q-Universidade de Santa Cruz
2 1Q-Universidade de Franca

3 1Q-Universidade Estadual de Campinas -Unicamp
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Introducéo Resultados e Discusséo \

Teoria das Maquinas Suportadas em Vetores
com Minimos Quadrados (LS-SVM)

As maguinas suportadas em vetores,
usadas para regressao, sdo uma generalizagéo
do algoritmo Generalized Portrait desenvolvido,
na Russia, por Vapnik, Lerner e Chernonenkis
na década de sessenta. Entretanto a forma atual
das maquinas suportadas em vetores (SVM) foi
desenvolvida por Vapnik e colaboradores nos
laboratérios da AT&T Bell, no final da década de
noventa. Fizemos o0 mesmo para verificar a
mistural metanol/etanol. Para n6s houve uma
indicacdo clara que em baixas concentracdes
de metanol e altas concentracbes de etanol
estes ndo formdo misturas homogéneas,
mesmo com vigorosa agitacdo. Pode ser
observado na Fig.1. que 0s componentes

comportan-se como trés componetes, ou
clusters, diferentes, possivelmente devido as
de

determinacéo

ligacbes hidrogénio, dificultando sua

nestas misturas
concentracfes, pois parece que estamos
modelando 3 substancias diferentes. Todavia
estudaremos este sistema como, no futuro
proximo

com espectroscopia LASER de

fentosegundo and Picosegundo.
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Figura 1. Calibracao usando Support Vector Machine.
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Fig2 S “e @ utilizados no modelamento com LS-
SVM
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Podemos concluirr que na verdade o modelo néo foi
eficiente uma vez que estamos modelando compostos
supostamentes com ligagbes de hidrogénio
supostamente diferentes, fato demonstrado pela
espectroscopia Raman
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