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Introducao

O Gas Natural Veicular (GNV), o Gas Liquefeito
de Petréleo (GLP) e o géas para recarga de isqueiros
(ISQ) séo importantes fontes de energia para as
industrias e para a populacao de forma geral. Neste
trabalho foi desenvolvido um método para a andlise
exploratéria (PCA) e para a classificacdo (SIMCA)
destes gases usando espectrometria NIR. Para
obtencdo de espectros NIR destes gases, em geral,
encontrados comercialmente em altas pressdes foi
necessario o desenvolvimento de uma cela de fluxo
labmade construida em aco inox.

Experimental

Na Fig 1A é apresentada uma fotografia da cela
de fluxo desenvolvida. Ela tem janelas de vidro com
espessura de 5mm, um caminho 6ptico de 10 cm e
um didmetro interno de 1 cm.

Figura 1 — (A) Fotografia da Cela de fluxo labmade em
aco inox. Janela do feixe de radiagdo NIR vindo da fonte
(1) e indo para o detector (2). Suporte (3) e corpo da cela

de fluxo (4). Entrada (5) e saida (6) dos gases
combustiveis. (B) Fotografia da obtencéo do espectro NIR
de uma amostra de GNV.

Foram registrados espectros NIR de 70 amostras
de mistura padrao de calibracdo (PD), GNV, GLP e
de I1SQ, na regido de 1300 a 3100nm, a uma
temperatura ambiente de 22°C e uma umidade
relativa de 49%. O espectro do branco foi registrado
enchendo a cela de fluxo com N, ultrapuro. Cada
espectro registrado era uma média de 8 varreduras
com resolucéo de 4 cm™.

Antes do tratamento quimiométrico, 0s espectros
foram pré-processados usando o EMSC (Fig 2).
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Figura 2. Espectros NIR dos combustiveis gasosos.
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Resultados

Usando os espectros NIR dos gases, um modelo
PCA foi construido para a andlise exploratéria das
amostras gasosas analisadas. Verifica-se no grafico
dos escores de PCA (Fig. 3) uma boa separacéo de
4 classes de combustiveis gasosos: de GNV (em
diferentes pressées), PD; GLP e ISQ. Isto ocorre
porque estas classes apresentam teores diferentes
dos componentes majoritarios (metano, etano,
propano e/ou butano).
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Fig. 3 Grafico dos escores de PCA dos gases analisados.

Antes da construcdo dos modelos SIMCA de
classificacdo, o algoritmo Kennard-Stone (KS) foi
empregado para selecionar, dentro das amostras
analisadas, os conjuntos de calibragcéo/validacéo e
de predicdo. Em seguida, o conjunto de
calibracao/validacdo foi usado para a construcao e
validacdo dos modelos SIMCA de cada classe. Para
isso, foi utilizada a técnica de validacdo cruzada. Os
modelos SIMCA foram, entdo, aplicados na
classificacdo das amostras do conjunto de predicao
(que néo fizeram parte da calibra¢do/validacéo),
bem como em todas as amostras de calibracéo.
Todas as amostras analisadas foram classificadas
corretamente (100% de acerto a um nivel de
confianca de 95%).

Conclusodes

A cela de fluxo labmade desenvolvida
apresentou um desempenho satisfatorio para
obtencdo com seguranca dos espectros NIR de
amostras gasosas quando estas estdo em alta e
baixa presséo.

Usando PCA, verificou-se a existéncia de uma
boa discriminacao dos 4 tipos de amostras gasosas
analisadas por espectrometria NIR. Um o6timo
resultado foi obtido quando os modelos SIMCA
foram aplicados na classificagdo de todas as
amostras gasosas analisadas.
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