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Introducao |

PLS (Parcial Least Square) e infravermelho
tem sido usados para projetar modelos de
calibracdo para determinar o contetdo (%w/w) em
misturas de biodiesel (esteres metilicos + diesel)®.
Este tipo de técnica permite a andalise de multi-
componentes em um meio ndo-destrutivo, sem
requerer complexos pré-tratamentos de amostra®.

O objetivo deste trabalho é desenvolver um
modelo de calibracdo baseado na espectroscopia de
ATR-FTIR combinado ao PLS para determinacéo de
biodesel em amostras com baixas concentracdes.

Resultados e Discussao |

Foram preparadas 21 solu¢des de biodiesel
(99% de pureza em ésteres metilicos) em 6leo de
soja nas concentracfes de 0 a 10000 ppm e obteve-
se os espectros de infravermelho em triplicata. Para
a construcdo do modelo, separou-se 16 amostras
para a calibragc&o e 6 para a validagéo.

A escolha dos numeros de onda utilizados
no modelo (1801-1635 cm™; 1448-1421 cm™; e
1244-879 cm'l) foi baseada na andlise e
comparacao dos espectros de infravermelho de uma
amostra de biodiesel puro e uma amostra de 6leo de
soja.puro (Figura 1).
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Figura 1 — Espectros de infravermelho de uma
amostra de B100 e 6leo de soja puros.

O modelo de calibracdo (Figura 2) foi
construido a partir da ferramenta PLS. Os valores de
absorvancia foram centrados na média e utilizou-se
a validacéo cruzada “Leave-one-out”.
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Dez variaveis latentes explicaram 99% do
conjunto de dados.

Pelo fato de se ter usado concentracdes
baixas de biodiesel, o erro de predicdo se tornou
elevado levando-se em conta os pontos iniciais da
curva de calibracao.
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Figura 2 — Correlagdo entre o contetdo de éster
metilico previsto e medido.

Conclusdes |

O modelo conseguiu gerar uma curva de
calibracéo satisfatéria com valor de R igual a 0,975
aplicavel a concentracdes de 0 a 10000 ppm de
ésteres metilicos.

A espectroscopia de infravermelho ATR-
FTIR aliada a calibracao multivariada € uma técnica
promissora no controle de amostras em escala
laboratorial e industrial.
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