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Introducéo

O uso da espectroscopia na regidao do infravermelho
aliada a quimiometria constitui uma ferramenta Util e
versatii no controle de qualidade das misturas
diesel/biodiesel'. Modelos de calibragdo multivariada
sdo desenvolvidos para prever as caracteristicas
dessas misturas. Para construgdo de um modelo
global, o conjunto de calibracéo deve conter amostras
representativas do biodiesel produzido a partir de
diferentes matérias-primas ediferentes amostras de
diesel, em diversas concentracbes. Uma vez
construido os modelos, seria interessante que eles
pudessem ser transferidos para outros equipamentos,
usando apenas um subconjunto das amostras de
calibracdo (amostras de transferéncia), minimizando
o custo e tempo envolvidos®. Neste trabalho, foi a
avaliada a transferéncia de calibracdo na analise de
biodiesel.

Resultados e Discussao

Espectros de 116 misturas de diesel/biodiesel e
petrodiesel foram obtidos na faixa espectral de 1789 —
650 cm™ em dois diferentes espectrdmetros FT-IR: (1)
Perkin Elmer Spectrum GX (com sonda de ATR)
escolhido arbitrariamente como primario (P) e (2) Irox
Diesel, (cela de 0,1mm) que seria o equipamento
secundario (S). Todos os calculos foram realizados
utilizando-se os softwares Unscrambler 9.5 (Camo
SA) e PLS-Toolbox - Matlab 6.5 (Mathworks). Foram
construidos modelos de calibragdo multivariada,
utilizando PLS. Os métodos de padronizacédo direta
(DS) e reversa (RS) foram testados na transferéncia
dos modelos de calibragdo. Algoritmos para selecéo
de amostras (KS e SPXY) foram utilizados para dividir
0s conjuntos de calibracdo (86), predicdo (30) e
transferéncia (10). A capacidade preditiva dos
modelos foi avaliada através do erro médio quadratico
de predicdo (RMSEP). A Tabela 1 resume o0s
resultados obtidos para os modelos de calibracdo
para as propriedades estudadas, em ambos os
equipamentos. Todos os RMSEPSs, obtidos para os
equipamentos P e S, estdo abaixo das
reprodutibilidades dos métodos de referéncia. A
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transferéncia direta dos modelos de calibracéo
desenvolvidos no equipamento P as amostras
medidas no equipamento S nédo é possivel devido a
diferenga no nimero de varidveis espectrais. Portanto,
utiizou-se o método DS, cujos resultados sao
apresentados na Tabela 1. No caso do percentual de
biodiesel, foi empregado o método RS. Verifica-se
que, apos transferéncia, a massa especifica foi a
Unica propriedade que ndo apresentou RMSEP
abaixo da reprodutibilidade do método de referéncia.
E importante ressaltar que o alor do RMSEP; ja é
igual & reprodutibilidade.

Tabela 1. Valores de RMSEP para os modelos
desenvolvidos nos equipamentos primario e
secundario e ap0s transferéncia usando o método
DS/RS.

Propriedade | Repro.* | RMSEP, | RMSEPs | RMSEPg
% biodiesel 0,38 0,10 0.17*
r (kg/nt) 15 15 0,90 2,4
S (%om/m) 0,08 0,03 0,02 0,03
T85%(°C) 9,7 3,5 3,7 4,6
* Reprodutibilidade dos métodos de referéncia.** Padronizagao

reversa

Conclusoes

Este trabalho demonstrou que, embora o0 RMSEP
apos transferéncia apresente, em geral, um pequeno
aumento, ainda permanece abaixo da
reprodutibilidade do método de referéncia (exceto
para a massa especifica), tornando viavel a utilizacdo
destas estratégias.
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