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Introducao |

As gasolinas seguem um rigido processo de
controle de qualidade, monitorado no Brasil pela
Agéncia Nacional do Petréleo, de acordo com sua
Portaria’ n°. 309, que estabelece as suas
propriedades fisico-quimicas. Cada propriedade é,
em geral, uma complicada funcdo da composicio
guimica da gasolina, podendo ser representada por
diversos tipos de correlagbes matematicas.
Entretanto estas correlagdes ndo estdo ajustadas a
gasolina brasileira, cuja composicdo quimica é
modificada com a adicdo de AEAC. Por este motivo
existe a necessidade de encontrar correlacdes
apropriadas para a gasolina e aplica-las para
obtencdo de previs6es mais acuradas, com valores
proximos as andlises padrées ASTM ou NBR.

Este trabalho descreve a utilizacdo inovadora
de regressdes por minimos quadrados parciais
(PLS)? como um método de correlacdo a andlises
espectroscopicas para previsdo de algumas
propriedades importantes da gasolina: curva de
destilacdo, densidade, octanagem e composicao.

Resultados e Discussao \

Foram analisadas 150 amostras de gasolinas

representativas  através das normas vigentes®,
sendo destas 53% conformes e 47% nao
conformes. Os parametros fisico-quimicos que

caracterizaram inicialmente a qualidade destas
amostras foram: cor, densidade, destilacdo 10%,
50%, 90%, PFE, residuo, MON, RON, IAD,
benzeno, arométicos, saturados, olefinas e AEAC.
As anadlises espectroscopicas foram efetuadas
em RMN Varian Inova de 500 MHz a 303.1K usando
uma “probe broadbrand” de 5 mm. O deslocamento
quimico foi referenciado em partes por milhdo (ppm)
relativo ao sinal do cloroférmio deuterado (CDClIs)
77,0 & utilizado como solvente e como referéncia
interna. Os dados experimentais obtidos foram
analisados através do software Pirouette 3.11 como
uma matriz 32768 x 150 x 1, representando as
32768 variaveis dependentes (intensidades
espectrais), 150 amostras e 14 variaveis
independentes (parametros fisico-quimicos), o qual
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foram divididos em 100 (treinamento) e 50 amostras
(previsdo).

Os coeficientes de correlacdo para cada
caracteristica mais conveniente foram obtidos com
diversos pré-processamentos e transformacdes
dependendo da variavel dependente que se
estudava e os modelos de regressédo construidos e
gerados por PLS forneceram resultados com boa
capacidade de previsdo visto que os erros médios
relativos para cada modelo encontrou-se préximos
das faixas de incerteza de medicdo dos ensaios
fisico-quimicos (Tabela 1).

Pardliiciras Modelo PLS-RMN "C  Método Oficial
Fisico-Quimicos RMSEC  RMSEP r R
Teor de Alcool 08 59 1 2
Massa Especifica 0,0002 0,0009 0,0001 0,0005
Destilagio
10% evaporado (T10) 1.0 6,2 33 6,8
50%% evaporado (T50) 0,5 9.6 7.3 19,0
90% evaporado (190) 1.5 32 1.4 27
PFE 134 35 10,5 19,5
Residuo 05 - - 09
Oclanagem
MON 1.9 1,3 0,4 1.0
RON 2,1 2,1 0.4 11
IAD 21 1.7
Hidrocarbonelos
Benzeno 0,19 021 0,045 0,095
Saturados 8,68 9,89 12 32
Olefinas 787 7.54 0.9 17
Aromiticos 2,96 333 0,8 1.8

Conclusodes

O modelo de regressdo PLS mostrou que os
perfis espectrais podem ser correlacionados com
pardmetros fisico-quimicos que determinam a
gualidade das gasolinas comerciais brasileiras. O
método proposto apresenta a vantagem de ser
robusto, seletivo e de baixo custo, visto o tempo
reduzido de andlise e o volume reduzido.
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