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Introducao |

A Analise de Componentes Principais (PCA) é
uma ferramenta classica, largamente empregada
em analise estatistica. Neste método, as n-variaveis
originais geram, através de suas combinagbes
lineares, m-componentes principais (onde m < n).

Os métodos de “clustering” hierarquico séao
implementados usando um procedimento de
maneira a aglomerar os objetos do conjunto de
dados, dispondo os dados de maneira hierarquica,
em um dendrograma. Ja os de “clustering” nao
hierarquico sao implementados de maneira a
distribuir os n-dados em k-“clusters” (n > k).!"

Neste trabalho buscamos fazer uma correlagdo
entre um banco com dados de espectros teoricos de
RMN-'H e o indice de cetanas (IC) de diferentes
tipos de biodiesel utilizando a PCA e métodos de
cluster. O tratamento dos dados foi realizado com a
utilizagdo do ambiente estatistico R.

Resultados e Discussao |

Para compor a base de dados foram escolhidos
ésteres e diferentes tipos de biodiesel com IC
disponiveis na literatura, resultando num total de 44
elementos (35 ésteres e 9 tipos de biodiesel).

Utilizando o programa gNMR, foram simulados os
espectros de RMN-"H dos ésteres componentes. Os
espectros foram fatiados em 7 intervalos, referentes
aos diferentes tipos de hidrogénios presente nestas
moléculas. O banco de dados foi formatado
utilizando a integracdo dos sinais presentes em
cada uma destas fatias. Sobre este banco foi feita
uma PCA. O grafico 1 mostra a existéncia de 5
componentes principais, sendo que o PC1 somado
ao PC2 equivale a 83,65% da variancia do sistema.

Grafico 1. Resultado das componentes principais
resultantes da PCA.

A figura 1 € uma representagéo dos resultados no
plano PC1 x PC2. Avaliando a mesma, observa-se
que a PC1 corresponde ao nimero de insaturagdes
presentes nas cadeias carbOnicas dos constituintes
deste banco. Segundo Knothe®, este é o principal

312 Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica

fator que interfere no
biocombustiveis.

IC destes tipos de

Figura 1. Resultados obtidos da PCA (PC1xPC2).
Depois foi feito um “clustering” hierarquico sobre o
banco de dados, a figura 2 expde estes resultados.

Figura 2. Dendrog!

Nesta figura observa-se que, inicialmente, este
método separa os ésteres linolénicos dos demais
elementos do banco de dados. Posteriormente ha a
separagao entre os ésteres insaturados e saturados,
ou seja, esta havendo coeréncia no critério de
separagdo dos dados em relagdo ao PCi.
Construiu-se ainda um “clustering’” nao hierarquico
sobre o banco de dados onde os resultados s&o
mostrados na figura 3.

Figura 3. Resultados obtidos do “clustering” néo
hierarquico.

Nesta figura observa-se que o critério utilizado
para a divisdo dos ésteres em cada cluster também
foi 0 mesmo aplicado nos tratamentos anteriores.

Conclusoes

Em todos os tratamentos o principal critério para a
discriminagao dos dados foi o numero de ligagdes
duplas C=C presente nas cadeias carbbnicas.
Segundo Knothe® este é o principal fator que
interfere no 1C destes biocombustiveis.
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