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Introducéao

Durante as Ultimas décadas, a necessidade de se
produzir energias alternativas aos combustiveis
fésseis, resultou no desenvolvimento de novas
tecnologias baseadas no uso de biomassa renovavel.
No caso especifico dos motores a compressao por
ignicho movidos a diesel, os esforcos se
concentraram no biodiesel.™

Um dos principais indicadores da qualidade do
biodiesel é o indice de cetanas (IC). Este consiste
numa maneira relativa de classificar combustiveis
dieseis de acordo com o intervalo entre sua injegao e
ignigéo.

Atualmente, técnicas estatisticas tém sido
aplicadas para identificar e quantificar os fatores que
causam influéncia significativa sobre os resultados
dos experimentos. Esses métodos sdo usualmente
referenciados como métodos de andlise estatistica
multivariada. Entre estes podemos destacar a analise
de “cluster’,® que visa & identificacdo de
agrupamentos em um conjunto de dados, e as redes
neurais, que sdo algoritmos de computagdo nao
linear, inspirados em sistemas nervosos bioldgicos.

Neste trabalho buscamos através de um banco
com dados de espectros tedricos de RMN-'H fazer a
predicdo do IC de diferentes tipos de biodiesel
utilizando técnicas de andlise multivariada.

Resultados e Discussao

Para compor a base de dados foram escolhidos
ésteres com IC disponiveis na literatura. A estes
foram adicionados diferentes tipos de biodiesel
utilizando o mesmo critério, 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.
Estes 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.

Apés a construcao do banco de dados utilizou-se o
“fuzzy clustering” para a classificacdo dos grupos de
pertinéncia. Os resultados das func@es de pertinéncia
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obtidos deste tratamento foram utilizados para
formagéo de uma nova base de dados. Esta, por sua
vez, foi utilizada como dado de entrada numa rede
neural feed-forward backpropagation com arquitetura
5-9-1 com o intuito de fazer a predi¢éo dos IC. Desta
maneira o banco foi separado em duas partes: uma
com os dados dos ésteres (para o treinamento da
rede), e outra com dados dos biodieseis (para a
validacéo dos resultados). Os resultados obtidos sédo
mostrados na tabela 1.

Tabela 1. Comparagdo dos resultados simulados
pela rede em relacdo aos dados da literatura com os
respectivos erros relativos (e.r.).

Biodiesel IC - Literatura | IC-Rede | e.r. (%)
Algodéo (Met) 51,2 50,99 0,41
Colza (Met) 54,4 52,04 4,33
Acafroa (Met) 49,8 50,47 1,34
Soja (Met) 46,2 47,90 3,68
Girassol (Met) 46,6 48,26 3,56
Palma (Et) 56,2 54,44 3,13
Soja (Et) 48,2 49,51 2,72
Soja (Isoprop) 52,6 51,09 2,87
Soja (But) 51,7 51,03 1,29

* O nome entre parénteses representa o alcool utilizado para a
producéo do respectivo biodiesel.

O tratamento dos dados foi realizado com a
utilizagéio do ambiente estatistico R."

Conclusdes

A metodologia (inédita) proposta mostrou-se muito
eficiente para fazer a predicdo do IC de diferentes
tipos de biodiesel (misturas) a partir de dados de
ésteres (substancias puras), com e.r. para esse
conjunto de dados variando entre 0,41% e 4,33%.
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