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RESUMO 

 

Simulação numérica das propriedades físico-químicas e termodinâmi-
cas de misturas diesel-biodiesel-isômeros do pentanol 
 

Os recursos fósseis têm reservas limitadas e seu uso acarreta danos ao meio 

ambiente tanto no âmbito local como global. Estudos visando à substituição 

desses recursos por fontes renováveis, ocasionando uma redução nas emis-

sões de gases poluentes, e aumentando a eficiência energética, estão sendo 

desenvolvidos. Nesse contexto, o uso do etanol em motores ciclo Otto e o 

biodiesel em motores de ciclo Diesel, já estão muito difundidos. Estudos têm 

sido realizados visando o emprego do pentanol em motores de ignição por 

compressão formando misturas ternárias desses isômeros com o óleo diesel 

e biodiesel (DBP). Neste trabalho, estudos comparativos de misturas terná-

rias diesel e biodiesel com álcoois de menor cadeia carbônica como metanol, 

etanol, propanol e butanol foram analisados. Foram estudadas propriedades 

como ponto de ebulição, ponto de fulgor, entalpia de vaporização, número de 

cetano, densidade, viscosidade cinemática e teores de carbono, hidrogênio, 

oxigênio e enxofre. Para a realização dos diagramas ternários foi utilizada a 

ferramenta Ternary Plots do MATLAB. Com essa ferramenta, foi possível pro-

por uma composição otimizada das misturas. Os resultados indicaram uma 

mistura composta por 90% de diesel, 5% de biodiesel e 5% de pentanol ou 

qualquer outro álcool, apresentaram o melhor conjunto de propriedades. Cál-

culos estimativos e elevados  com relação a viabilidade econômica, com ên-

fase na DBP, forneceram um valor de R$ 41,34/L dessa mistura. 

 

Palavras-chave: recursos fósseis, pentanol, misturas ternárias, óleo diesel, 

biodiesel, Ternary Plots. 
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ABSTRACT 

 

Numerical simulation of the physicochemical and thermodynamic prop-
erties of diesel-biodiesel-pentanol isomers mixtures 
 

Fossil resources have limited reserves and their use entails environmental 

damage both locally and globally. Studies aimed at replacing these resources 

with renewable sources, causing a reduction in pollutant gas emissions, and 

increasing energy efficiency, are being developed. In this context, the use of 

ethanol in Otto cycle engines and biodiesel in Diesel cycle engines are already 

widespread. Studies have been conducted aiming at the use of pentanol in 

compression ignition engines, forming ternary mixtures of these isomers with 

diesel and biodiesel (DBP). In this work, comparative studies of ternary diesel 

and biodiesel mixtures with lower carbon chain alcohols such as methanol, 

ethanol, propanol and butanol were analyzed. Properties such as boiling 

point, flash point, vaporization enthalpy, cetane number, density, kinematic 

viscosity and carbon, hydrogen, oxygen and sulfur contents were studied. For 

the accomplishment of the ternary diagrams we used the MATLAB Ternary 

Plots tool. With this tool, it was possible to propose an optimized composition 

of the mixtures. The results indicated that a mixture composed of 90% diesel, 

5% biodiesel and 5% pentanol or any other alcohol presented the best set of 

properties. Estimates and high estimates regarding economic viability, with 

emphasis on BPD, provided a value of R$ 41.34/L of this mixture. 

 
Keywords: fossil resources, pentanol, ternary mixtures, diesel oil, biodiesel, 
Ternary Plots. 
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1 Introdução 

Os combustíveis fósseis são compostos de carbono, considerados recursos na-

turais não-renováveis. Originam-se a partir da decomposição da matéria orgânica e 

seu processo de formação ocorre em milhões de anos. Esses combustíveis são ex-

traídos de áreas profundas do solo e do mar, e são direcionados para geração de 

energia térmica, elétrica e afins. Estas fontes chamadas de energia primária podem 

ser obtidas diretamente, sem transformação, através de um processo de fossilização 

na ausência de oxigênio. Neste processo, a matéria orgânica não se degrada pela 

ação de microrganismos, permanecendo na forma de moléculas sólidas (carvão), lí-

quido (petróleo) ou gás (gás natural). A energia advinda das moléculas é liberada e, 

por fim, usada como combustível, conforme Combustíveis Fósseis (s.d.). 

Por se tratar de um processo longo e demorado, essas fontes de energias são 

consideradas não renováveis visto que são consumidas muito mais rapidamente do 

que geradas. Assim, essas fontes geram um grande problema econômico, já que es-

ses recursos são limitados e se esgotarão no futuro. 

Devido ao alto valor calorífico existente nos combustíveis fósseis, essa fonte 

tornou-se a mais importante na geração de energia térmica. No entanto, no seu pro-

cesso de combustão, muitos gases são gerados tornando-os uma das principais fon-

tes de poluição atmosférica. Consequentemente, esse processo aumenta o efeito es-

tufa que, por sua vez, aumenta o aquecimento global tornando-se, portanto, um 

grande problema de sustentabilidade, conforme Combustíveis Fósseis (s.d.).  

Atualmente, praticamente todos as atividades econômicas e humanas são res-

ponsáveis pelas emissões de gases do efeito estufa: a aplicação de fertilizantes na 

preparação da terra para o plantio se faz presente na agricultura; o uso de combustí-

veis como gasolina e gás natural se faz notar no transporte; a forma como o lixo é 

tratado e disposto se faz presente no tratamento de resíduos sólidos; os processos de 

produção do cimento, alumínio, ferro e aço se faz notar na indústria; o tratamento de 

dejetos animais se faz presente na pecuária, conforme Ministério do Meio Ambiente 

(s.d.). 

Ainda segundo Ministério do Meio Ambiente (s.d.), há quatro principais gases 

de efeito estufa (GEE), além de duas famílias de gases, regulados pelo Protocolo de 

Quioto: o dióxido de carbono (CO2) proveniente, principalmente, por meio do uso de 

combustíveis fósseis; o gás metano (CH4) da decomposição da matéria orgânica; o 
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óxido nitroso (N2O), cujas emissões resultam, entre outros, do tratamento de dejetos 

animais, do uso de fertilizantes e da queima de combustíveis fósseis; o hexafluoreto 

de enxofre (SF6) que é utilizado, principalmente como isolante térmico e condutor de 

calor; os hidrofluorcarbonos (HFCs), utilizados como substitutos dos clorofluorcarbo-

nos em (CFCs) em aerossóis e refrigeradores que não agridem a camada de ozônio, 

mas, em contrapartida, tem alto potencial de aquecimento global; os perfluorcarbonos 

(PFCs) que são utilizados como gases refrigerantes, solventes, propulsores, espuma 

e aerossóis e também tem um alto potencial de aquecimento global. 

Segundo dados do IEA (2018), o mundo possui uma matriz energética com-

posta, principalmente por fontes não renováveis, como o carvão, petróleo e gás natu-

ral, conforme Figura 1.1 abaixo: 

 

 

Figura 1.1: Matriz energética mundial 2016 (IEA, 2018) 

 

Pode-se observar (Figura 1.1) que fontes não renováveis como carvão e petróleo são 

as fontes de energia mais utilizadas em 2016. Mostrando, assim, a necessidade do desenvol-

vimento de formas alternativas de geração de energia. 

A matriz energética do Brasil difere da mundial em muitos aspectos. Por exemplo, no 

Brasil, embora o consumo de energia por fontes não renováveis seja maior do que o de reno-

váveis, usa-se mais fontes renováveis do que no resto do mundo, como pode ser visto na 

Figura 1.2 abaixo:  
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Figura 1.2: Matriz energética brasileira 2017 (BEN, 2018) 

 

Através da imagem acima, pode-se observar a diversidade de fontes renová-

veis utilizadas no Brasil, que totalizam 42,9% do total, em comparação com a Figura 

1.1, que representa a matriz energética mundial.  

No setor de transportes, o consumo se dá de maneira diferente, como pode ser 

visto na Figura 1.3: 

 

 

Figura 1.3: Consumo de energia nacional no setor de transportes em 2018 (BEN, 2019) 
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A imagem deixa claro que há um maior consumo de fontes não renováveis, 

especialmente, óleo diesel e gasolina. O etanol, que é uma fonte renovável, ocupa a 

3ª posição. 

O gráfico da figura 1.4 abaixo apresentado, indica a participação das fontes 

renováveis no setor de transportes. 

 

 

Figura 1.4: Participação da energia renovável nos transportes dentro do cenário nacional (BEN, 2019) 

 

O crescimento observado em muito está associado aos incentivos fiscais, mas 

também a postura do consumidor. 

Veículos automotivos liberam durante o processo de combustão CO2 e CO na 

atmosfera, poluindo o ambiente e contribuindo ainda mais para o aquecimento global. 

Visando diminuir a emissão desses gases poluentes, estudos a respeito da implemen-

tação de uma nova mistura de combustíveis tem ganhado importância. Neste con-

texto, o metanol, etanol, propanol e o butanol já foram bastante estudados, sendo os 

dois primeiros comerciais em alguns países do mundo. 

Este trabalho visa estudar possíveis misturas dos isômeros do pentanol, com 

óleo diesel e biodiesel. Serão avaliadas propriedades físico-químicas das misturas di-

esel-biodiesel-isômeros do pentanol (DBP), com a finalidade de redução das emis-

sões de gases poluentes e melhoraria na eficiência dos motores envolvidos.  

Os resultados obtidos permitirão a obtenção de uma composição otimizada que 

atende as normas vigentes para uso de combustíveis em motores de ignição por com-

pressão, e ainda avaliar a sua viabilidade econômica. 
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2 Revisão bibliográfica 

 

2.1 Motor Ciclo Diesel 

Segundo Schulz (2009), em 1900, Rudolf Diesel demonstrou um motor movido 

à combustão através de um motor movido a óleo de amendoim. O ciclo diesel é, em 

seu primor, caracterizado pela combustão que será causada pela compressão da mis-

tura ar + combustível. O ar é admitido pela câmara no primeiro ciclo ao entrar na câ-

mara. No segundo ciclo, o pistão comprime essa massa de ar até um par pressão-

temperatura (PT). Ao término da compressão, injeta-se combustível sob pressão no 

interior da câmara. Devido ao alto par PT no interior da câmara, a mistura sofre a 

explosão ao final do ciclo. O gás originário dessa explosão expande-se, dando origem 

ao terceiro ciclo. Por fim, o gás de resíduos da combustão é liberado pelas válvulas, 

quando então, reinicia-se o processo. 

A figura 2.1 a seguir apresenta o diagrama PV de motor à combustão interna 

operando em ciclo diesel:  

 

 

Figura 2.1: Diagrama PV de um motor de combustão interna operando em ciclo diesel (Schulz, 2009) 

 

 Nessa figura, o estado inicial do ciclo diesel é aquele que promove uma com-

pressão adiabática e leva a máquina ao próximo estado (1→2) . Neste estado 2, 

ocorre uma transformação isobárica (2→3), onde a máquina recebe calor (𝑄𝑝). Du-

rante a mudança para o estado 4, ocorre uma expansão adiabática (3→4). Finalmente, 

ocorre uma transformação isocórica (4→1) onde a máquina perde calor (𝑄𝑜), e, a 

partir daí, o ciclo é reiniciado. 

 

2.2 Óleo Diesel 

O óleo diesel é, segundo a ANP (2016), um combustível líquido proveniente do 

refino do petróleo. Sua composição contém hidrocarbonetos com cadeias de oito a 
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dezesseis átomos de carbonos  e ainda  hidrogênio, nitrogênio, enxofre e oxigênio em 

sua composição. Ainda segundo ANP (2016), na área automotiva, este combustível 

tem como uso primordial os motores de ciclo diesel, como o próprio nome já informa, 

que são de combustão interna e trabalham com ignição por compressão. Tal motor 

pode ser encontrado em veículos rodoviários, ferroviários e marítimos, além de gera-

dores de energia elétrica. 

Segundo Fahim (2010), a qualidade dos combustíveis diesel pode ser expressa 

por meio do seu número de cetano (NC). Por exemplo, o No. 1 diesel (Super-diesel) 

tem um número de cetano de quarenta e cinco (45) e é utilizado para motores de alta 

velocidade, caminhões e ônibus.  

No processo de combustão, o ar aspirado para o interior do cilindro atinge uma 

temperatura maior que 500°C, sendo, posteriormente, injetado na câmara de combus-

tão, onde ocorre a ignição. Pode-se definir como atraso de ignição o intervalo de 

tempo desde o início da injeção até o início da combustão. Como o NC mede a quali-

dade da ignição do combustível, quanto maior for seu valor, menor será o valor deste 

intervalo de tempo, menor o atraso. 

 

2.3 Biocombustíveis 

Biocombustíveis são derivados de biomassa renovável que podem substituir, 

parcial ou totalmente, combustíveis derivados de petróleo e gás natural em motores a 

combustão ou em outro tipo de geração de energia, conforme ANP (s.d.). Os dois 

principais biocombustíveis usados no Brasil são o etanol obtido a partir de cana-de-

açúcar e, em escala crescente, e o biodiesel, que é produzido a partir de óleos vege-

tais ou de gorduras animais e adicionado ao diesel de petróleo em proporções variá-

veis. 

Segundo ANP (2018), em 2017, foi criada uma lei visando incentivar o uso cres-

cente de biocombustíveis, lei que introduziu a RenovaBio que trata da Política Nacio-

nal de Biocombustíveis, instituída pela Lei n° 13.576/2017, que possui os seguintes 

objetivos principais: promover a adequada expansão dos biocombustíveis na matriz 

energética, com ênfase na regularidade do abastecimento de combustíveis; e asse-

gurar previsibilidade para o mercado de combustíveis, induzindo ganhos de eficiência 

energética e de redução de emissões de gases causadores do efeito estufa na produ-

ção, comercialização e uso de biocombustíveis. 
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O principal instrumento da RenovaBio é o estabelecimento de metas nacionais 

anuais de descarbonização para o setor de combustíveis, visando incentivar o au-

mento da produção e da participação de biocombustíveis na matriz energética de 

transportes do país. Essas metas nacionais de redução de emissões para a matriz de 

combustíveis foram definidas para um período de dez anos pela Resolução CNPE 

n°5, de junho de 2018, segundo ANP (2018). 

 Além disso, essas metas do CNPE, serão desdobradas em metas individuais 

compulsórias anuais, conforme as participações dos produtores de combustíveis no 

mercado de combustíveis fósseis, conforme ANP (2018). 

  

2.3.1 Biodiesel 

O Biodiesel é obtido a partir de um processo químico denominado transesteri-

ficação. Por meio desse processo, os triglicerídeos presentes nos óleos vegetais e 

gordura animal reagem com um álcool primário (metanol ou etanol) gerando dois pro-

dutos: o éster e a glicerina. O primeiro somente pode ser comercializado como biodi-

esel após passar por processos de purificação para adequação à especialização da 

qualidade, sendo destinado, principalmente, à aplicação em motores de ignição por 

compressão (Ciclo Diesel).  

Segundo dados do CNPE, a evolução do percentual de teor de biodiesel pre-

sente no diesel fóssil no Brasil ocorreu da seguinte forma: 

• 2003 – Facultativo 

• Jan/2008 – 2% 

• Jul/2008 – 3% 

• Jul/2009 – 4% 

• Jan/2010 – 5% 

• Ago/2014 – 6% 

• Nov/2014 – 7% 

• Mar/2018 – 10% 

• Ago/2019 – 11% 

 

 Com relação as propriedades físico- químicas, estudos realizados (Goodrun -

2002), indicam os pontos de ebulição de óleos de éster metílico e etílico, conforme 

apresentados na Tabela 2.1. 
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Tabela 2.1: Pontos de ebulição de óleos de éster metílico à 1 atm (100 kPa) pelo software TGA. (Goodrun, 2002) 

  

 

2.3.2 Os álcoois 

Os álcoois são compostos que possuem o grupo hidroxila (OH) ligado a um 

carbono saturado. Esta classe possui propriedades que merecem destaque, tais 

como: são compostos polares; possuem pontos de ebulição altos em função do seu 

número de carbono; e à medida que o tamanho do grupo alquila aumenta, o ponto de 

ebulição também se eleva.  

 

2.3.2.1  Metanol 

O metanol é um composto orgânico da família dos álcoois, com um átomo de 

carbono, três átomos de hidrogênio e uma hidroxila cuja fórmula é CH3OH, sendo 

líquido à temperatura ambiente. É considerado uma importante matéria prima na in-

dústria química, sendo usado para sintetizar diversos produtos químicos. Alguns deles 

são o formaldeído, o MTBE e o ácido acético, que por sua vez, são usados na produ-

ção do biodiesel. 

 Segundo ANP (2017), o metanol é geralmente obtido a partir do gás natural 

pelo processo conhecido como reforma a vapor, ou ainda a partir da gaseificação do 

carvão, dando origem ao gás de síntese, composto principalmente por uma mistura 

de CO, CO2 e H2, para posterior síntese do metanol. 

 Levando em consideração alguns aspectos tais como: a toxicidade do metanol, 

seu potencial como adulterador do etanol combustível e da gasolina, os riscos à saúde 

humana, a ANP passou a regulamentar o metanol, através das Resoluções ANP nº 

338,58

358,37

Ponto de Ebulição [°C]Composição

Éster Etílico de Soja 355,24

Éster Etílico de Sebo

Éster Metílico de Soja

Éster Etílico de Colza

Éster Etílico de Canola

368,99

338,10

338,13

347,65

362,24

Éster Metílico de Colza

Éster Metílico de Sebo

Éster Metílico de Canola
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696/2017 e nº 697/2017, incluindo-o na definição de solvente e adequando seus atos 

normativos a fim de tornar mais efetivo o controle do metanol no mercado nacional. 

 

2.3.2.2  Etanol 

O etanol (CH3CH2OH), ou álcool etílico, pode ser obtido a partir do processa-

mento de fermentação de cana de açúcar, milho, beterraba e batata, entre outras bi-

omassas. Na indústria sucroalcooleira brasileira, a cana é a matéria-prima mais utili-

zada e pode ter dois destinos no seu processamento: produção de açúcar ou etanol. 

Atualmente, o Brasil produz etanol de 1ª e 2ª geração. A principal diferença en-

tre elas é a origem da fonte de açúcar e, consequentemente, as etapas necessárias 

para sua conversão. 

Os automóveis que circulam no país utilizam duas categorias de etanol: hidra-

tado e anidro. O primeiro é usado diretamente em motores desenvolvidos para este 

fim ou em motores com tecnologia flex enquanto o segundo é misturado à gasolina, 

em proporções variáveis, de acordo com a vigência legal. Os processos de 1ª e 2ª 

geração, podem levar a obtenção do etanol hidratado puro e do etanol anidro após a 

desidratação de acordo com etanol, ANP (2016). 

Segundo Pinzi (2017), a demanda por combustíveis fósseis aumentou. Por-

tanto, houve uma oportunidade para o surgimento de combustíveis oxigenados, ou 

seja, combustíveis baseados em álcoois. Nesse contexto podemos destacar a mistura 

etanol/diesel, uma vez que reduz drasticamente a emissão de materiais particulados.  

 

2.3.2.3  Propanol 

O propanol (C3H8O) é um álcool de 3 carbonos em sua cadeia química, também 

conhecido como álcool propílico. A mistura diesel-propanol, quando testada em moto-

res, teve desempenho superior do que o observado na mistura diesel-etanol, em ter-

mos de gases de exaustão e emissão de ruídos, inclusive quando consideradas altas 

percentagens de álcool, segundo Pinzi (2017). Quanto maior o comprimento da cadeia 

de carbonos, menor é a sua polaridade, e, portanto, maior a sua afinidade com com-

bustíveis identificados por ULSD, Ultra Low Sulfur Diesel, 

 Entende-se por ULSD, um diesel que promove uma combustão mais limpa, 

uma vez que possui um teor de enxofre cerca de 97% menor, que o diesel com baixo 

teor de enxofre (LSD).  
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2.3.2.4  Butanol 

O butanol (C4H9OH), ou n-butanol, também conhecido como álcool butílico, é, 

segundo Simões (2016), produzido a partir de matérias-primas fósseis e costuma ser 

usado na produção de solventes destinados às tintas automotivas e, também, resinas 

acrílicas. 

 Segundo Simões (2016), o butanol pode ser obtido através do processo de fer-

mentação conhecido como fermentação ABE (acetona-butanol-etanol), utilizando-se 

o amido como matéria-prima, e a bactéria Clostridium Acetobutylicum como microrga-

nismo. No entanto, em função das baixas conversões e dos baixos preços do petróleo 

na década de 50, o método em questão passou a ser substituído pela rota química de 

obtenção através de matérias-primas fósseis, ou seja, um método não renovável. 

 Só na década de 70, que com a crise mundial de petróleo e o Proálcool (Pro-

grama Nacional do Álcool no Brasil) a produção industrial do butanol a partir do etanol 

ganhou seu destaque. 

Atualmente, com a preocupação com o meio ambiente, o butanol surge como 

um interessante componente para substituição da gasolina. Há diversas rotas de sín-

teses a partir de matérias-primas renováveis e ainda algumas que vem sendo estuda-

das, incluindo a que envolve a reação de Guerbet, conforme descrito por Simões 

(2016). A presente preocupação com o meio ambiente mostra a necessidade de ob-

tenção desse álcool através de uma rota limpa e, assim, o uso de catalisadores se 

torna uma excelente forma de sintetização, além de facilitar a reprodutibilidade.  

 

2.3.2.5  Pentanol 

O pentanol (C5H12O), ou álcool amílico, é um composto orgânico com 5 átomos 

de carbono. Segundo HSDB (s.d.), um de seus principais usos é como agente aroma-

tizante, que possui um odor que pode variar desde suave a moderadamente forte.  

Ao contrário dos álcoois de cadeia menor, sua produção envolve pequenas 

quantidades de energia (Babu et al, 2017). Inclusive, estudos mostram que pode ser 

preferível, usar o pentanol na reação de esterificação visando a produção de biodiesel 

devido à sua maior solubilidade nos triglicerídeos quando comparado ao metanol.  

O álcool amílico possui 8 isômeros, são eles:   

• 1-pentanol (álcool amílico normal)  
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Figura 2.2: Fórmula química do 1-pentanol 

 

• 2-pentanol (álcool sec-amílico) 

 

Figura 2.3: Fórmula química do 2-pentanol 

 

• 3-pentanol (álcool sec-amílico) 

 

Figura 2.4: Fórmula química do 3-pentanol 

 

 

• 2-metil-butan-1-ol (álcool amílico ativo) 

 

Figura 2.5: Fórmula química do 2-metil-butan-1-ol 

 

• 3-metil-butan-1-ol (álcool isoamílico) 

 

Figura 2.6: Fórmula química do 3-metil-butan-1-ol 

 

• 2-metil-butan-2-ol (álcool tert-amílico) 

 

Figura 2.7: Fórmula química do 2-metil-butan-2-ol 

 

• 3-metil-butan-2-ol (álcool sec-isoamílico) 

 

Figura 2.8: Fórmula química do 3-metil-butan-2-ol 
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• 2,2-dimetil-propan-1-ol (álcool neopentílico) 

 

Figura 2.9: Fórmula química do 2,2-dimetil-propan-1-ol 

 
Algumas das principais propriedades de álcoois amílicos é mostrada na tabela 

abaixo, segundo McKetta (1977). 

 

Tabela 2.2: Propriedades dos isômeros do pentanol 

 

 

 Parâmetros tais como a viscosidade cinemática influenciam na qualidade da 

compressão durante a ignição do combustível, portanto, valores muito altos como 5,09 

cP apresentados pelo 2-metil-butan-1-ol levam ao atraso do tempo de ignição devido 

ao escoamento ser mais lento, prejudicando a qualidade da queima por compressão. 

Valores tais como 3,31 cP e 3,7 cP são valores baixos para a viscosidade, prejudi-

cando a qualidade da queima, devido a rapidez desse escoamento. Com relação ao 

calor latente de vaporização, quanto maior seu valor, melhor e mais eficiente será o 

motor. 

 Um estudo recente pode ser encontrado no Relatório de Pesquisa de Mercado 

do Pentanol no mundo de 2018. Este relatório aborda o tamanho do mercado mundial 

de pentanol por fabricantes, tipo, aplicativo e região, com enfoque nos principais fa-

bricantes na América do Norte, Europa, Japão, China e outras regiões como a Índia e 

1-pentanol 2-pentanol 3-pentanol 2-metil-butan-1-ol 3-metil-butan-1-ol 2-metil-butan-2-ol 3-metil-butan-2-ol

Ponto de fusão 

(°C)
-78,2 - -75 -117,2 -117,2 -11,9 -

Ponto de 

ebulição (°C)
138 119,3 115,6 128 130,8 101,8 112

Gravidade 

específica 

(kg/m³)

814,4 810,3 815,7 819,3 809,4 809 819

Viscosidade à 

25°C (cP)
3,31 - 4,12 5,09 4,2 3,7 -

Calor específico 

do líquido 

(20°C, cal/g)

0,712 - - - 0,686 0,753 -

Calor de 

vaporização 

(PE, cal/g)

120,6 97,8 98,6 128 - 116 106,2

Ponto de fulgor 

(ASTM para 

copo aberto)

51 42 38 46 52 21 35

Pressão de 

vapor à 30°C 

(mmHg)

- - 12 3 - - -
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o Sudeste Asiático. No entanto, não é possível obter mais informações sobre este 

relatório, visto que o acesso a ele é restrito a assinantes da licença. Esse relatório 

continha dados sobre as seguintes empresas: BASF AG, LANXESS, Huntsman Cor-

poration, Dow Chemical Company, Eastman Chemical Company, Chevron Oronite 

Company LLC, The Lubrizol Corporation, Afton Chemical Corporation, Fuel Perfor-

mance Solutions Inc e Evonik Industries AG. 

 Com respeito aos métodos de obtenção, a literatura descreve alguns processos 

para a obtenção do propanol a partir de recursos fósseis e ainda por rotas bioquímicas. 

A seguir serão apresentadas algumas das principais rotas industrialmente emprega-

das, ou em fase de desenvolvimento. 

 

2.3.2.5.1 Rotas de obtenção por meio de recursos fósseis 

Segundo Lappe (2011), são poucos processos industriais conhecidos para a 

produção de pentanol, tendo destaque o processo de hidroformilação dos butenos e 

hidratação de pentanos. A seguir serão apresentados, de forma resumida, alguns as-

pectos tecnológicos relativos à produção do pentanol. 

 O processo conhecido como hidroformilação emprega como, matéria prima,  as 

correntes de butenos e é um dos mais importantes processos utilizados na produção 

de pentanol, conforme Lappe (2011). Neste processo, olefinas de quatro carbonos 

reagem com uma mistura de monóxido de carbono e hidrogênio, sob a ação de cata-

lisadores a base de cobalto ou ródio. O produto dessa reação são aldeídos de 5 car-

bonos. Na etapa seguinte ocorre a hidrogenação desses aldeídos resultando assim 

na formação de álcoois de 5 carbonos.  

 Ainda de acordo com Lappe (2011), alguns álcoois tais como o 2-pentanol, o 3 

-pentanol, o 2-metil-butan-2-ol e o 3-metil-butan-2-ol são geralmente obtidos através 

de um processo de hidratação de pentenos.  

 Alcenos são hidrocarbonetos de cadeia aberta, homogênea e insaturada, com 

a presença de uma ligação dupla entre dois átomos de carbono. No processo de hi-

dratação de uma cadeia de alceno, primeiramente, ocorre a autoionização da água, o 

que resulta na formação dos íons hidrônio e hidróxido. Posteriormente, ocorre a que-

bra da ligação dupla por meio do ataque dos íons provenientes da água e do aqueci-

mento e, por fim, a ligação do hidrônio (H3O+) a um carbono e a ligação do hidróxido 

(OH-) a outro carbono dando origem a um álcool com um mesmo número de carbonos 

que o alceno utilizado. 
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2.3.2.5.2 Rotas bioquímicas de obtenção 

 Os álcoois amílicos já são, há muito tempo, conhecidos na indústria alimentícia, 

já que representam um dos muitos compostos produzidos durante o processo natural 

de fermentação. Segundo Cann (2010), no início do século XX, Paul Ehrlich observou 

a relação entre um grupo de aminoácidos e a presença de álcoois superiores, na cer-

veja. 

 As rotas atualmente mais estudadas empregam a bactéria Escherichia coli 

como agente e utilizam como substrato aminoácidos sendo o mais empregado a leu-

cina (C6H13NO2). Apesar dos avanços os rendimentos obtidos são muito baixos, o que 

levou ao estudo de outros microrganismos geneticamente modificados para aumentar 

o rendimento e seletividade, visando eliminar genes que causavam inibição da rota 

metabólica desejada. 

 Os estudos indicaram um valor de rendimento de 1,28 g.L-1 para o 3-metil-1-

butanol, decorrido para 28 horas de fermentação. Embora esses valores ainda sejam 

considerados baixos, já representam uma melhora significativa e um caminho prós-

pero a ser estudado. 

 

2.4 Propriedades Físico-Químicas e Termodinâmicas 

 A seguir estão apresentadas algumas das propriedades físico-químicas do me-

tanol, etanol, propanol, butanol, pentanol, diesel e biodiesel que assim permitirá ana-

lisar, comparar e concluir informações sobre os componentes e suas propriedades. 

Será também apresentada de forma gráfica alguns desse valores a fim de comparar 

as propriedades das substâncias em estudo. 

 

2.4.1 Ponto de Ebulição 

 Segundo Paula (2014), ponto de ebulição é a temperatura na qual um líquido 

“vence” a pressão atmosférica, passando para a fase gasosa. Essa mudança de fase 

ocorre à temperatura constante. Em altitudes diferentes, uma mesma substância apre-

senta pontos de ebulição diferentes devido a diferença de pressão, já que quanto 

maior a altitude, menor é a pressão atmosférica, logo, menor é o ponto de ebulição. É 

importante ressaltar que o ponto de ebulição também depende da polaridade das 

substâncias: 
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 Além disso, moléculas que estabelecem entre si ligações de hidrogênio, pos-

suem um ponto de ebulição extremamente elevado, devido à dificuldade de serem 

rompidas, conforme Paula (2014). 

 Na Figura 2.10 pode ser vista a variação do ponto de ebulição por substância: 

 

 

Figura 2.10: Variação do ponto de ebulição por substância 

  

 O ponto de ebulição aumenta com o aumento do tamanho da cadeia química 

das substâncias devido ao também aumento da complexidade da cadeia carbônica. 

Por exemplo, o pentanol possui um ponto de ebulição mais alto que os álcoois de 

cadeia menor, como metanol, etanol, propanol e o butanol e menor que o do diesel e 

do biodiesel. 

 

2.4.2 Ponto de Fulgor 

 Ponto de fulgor, também conhecido como ponto de inflamação ou até mesmo 

flash point, é, segundo Pradelle (2017), a menor temperatura na qual o vapor acima 

da amostra suporta uma chama momentânea em sua superfície após a aplicação de 

uma fonte de ignição em condições de testes especificadas. Por meio deste, obtém-

se uma estimativa da temperatura na qual o valor limite inferior de inflamação é atin-

gindo pela pressão de vapor.  

 A variação do ponto de fulgor pode ser observada conforme Figura 2.11: 
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Figura 2.11: Variação do ponto de fulgor por substância 

 

 O ponto de inflamação aumenta com o aumento da cadeia carbônica das subs-

tâncias da mesma maneira que o ponto de ebulição também aumenta, visto que com 

o aumento da cadeia, a complexidade aumenta, dificultando o rompimento das liga-

ções, aumentando o valor do ponto de fulgor e, também, do ponto de ebulição. 

 

2.4.3 Temperatura de autoignição 

 De acordo com Pradelle (2017), a temperatura de autoignição é a temperatura 

mais baixa na qual o combustível inflama espontaneamente na atmosfera sem uma 

fonte externa de ignição.  

Quando se trata de motores de combustão interna, o atraso de ignição corres-

ponde ao intervalo decorrido entre a injeção do combustível, a vaporização dele, a 

formação da mistura e o início da sua combustão. Nos motores Diesel, a previsão 

desse fenômeno é de extrema importância para a modelagem precisa do funciona-

mento e a otimização do sistema. A Figura 2.12 apresenta a variação da temperatura 

de autoignição por substância: 

 



31 

 

 

Figura 2.12: Variação da temperatura de autoignição por substância 

 

 Os pontos de autoignição das substâncias em questão neste estudo não variam 

da mesma forma que os pontos de ebulição e de fulgor. 

 

2.4.4 Poder Calorífico 

Poder Calorífico de um combustível é uma propriedade muito importante para 

se determinar a capacidade deste combustível de ser uma boa alternativa ao óleo 

diesel. 

Uma definição padrão, segundo Don Green e Perry Robert (1934), é que o po-

der calorífico, expresso em kJ/kg, é o calor produzido, em volume constante, pela 

combustão completa de uma quantidade unitária de carvão num calorímetro de bomba 

de oxigênio sob condições especificadas. (ASTM D 5865-04, ASTM International, op. 

cit.). Pode-se definir o poder calorífico como a energia total liberada como calor 

quando uma substância sofre combustão completa, sob as condições padrões de tem-

peratura e pressão (CNTP). Além disso, o menor valor de aquecimento de um com-

bustível influencia a potência de saída de um motor. 

O poder calorífico pode ser dividido em dois: poder calorífico inferior e poder 

calorífico superior. Eles representam, respectivamente, a mínima e a máxima energia 

liberadas como calor após a combustão completa de uma substância.  

Com relação ao poder calorífico inferior e superior, verifica-se que:  
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Figura 2.13: Variação do poder calorífico inferior por substância 

 

 

Figura 2.14: Variação do poder calorífico superior por substância 

  

Pode-se notar, nas Figuras 2.13 e 2.14, que ambas as propriedades em questão 

aumentam à medida que aumenta a cadeia carbônica dos compostos.  As imagens 

mostram que o poder calorífico do pentanol é superior ao das substâncias com cadeia 

carbônica menor como o metanol, o etanol, o propanol e o butanol, porém é menor 

que o do diesel e do biodiesel. 

 Segundo Sivaramakrishnan (2011),existe na literatura uma correlação que per-

mite estimar o valor numérico do poder calorífico superior para o biodiesel dado em 
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(MJ/kg), a partir dos parâmetros como  viscosidade 𝜐 em CST, a densidade 𝜌 em g/L, 

o ponto de fulgor  PF, em K.  A equação 2.1 apresenta essa correlação.  

𝑃𝐶𝑆 = 𝐾4 + 𝐾3 𝜐 + 𝐾2 𝜌 + 𝐾1 𝑃𝐹     (2.1) 

 Onde, 𝐾4, 𝐾3, 𝐾2 e 𝐾1 são coeficientes apresentados por Sivaramakrishnan 

(2011) no seu artigo. Na tabela 2.3 abaixo, encontram-se os valores numéricos dos 

PCS calculados e medidos por Sivaramakrishnan (2011). 

 

Tabela 2.3: Valores numéricos do PCS calculados e medidos por Sivaramakrishnan (2011) 

 

 

2.4.5 Calor Latente de Vaporização 

Segundo Cataluña (2006), a entalpia de vaporização é definida como a dife-

rença entre a entalpia da fase vapor e a entalpia da fase líquida, à mesma pressão e 

temperatura. Essa é uma das propriedades termodinâmicas mais importantes para 

muitos componentes com múltiplos estágios de vapor em equilíbrio. Como o calor la-

tente de vaporização é a mudança de estado à temperatura constante, o calor latente 

se dá pela variação da entalpia de vapor superaquecido menos a de líquido subresfri-

ado multiplicado pela massa que está entrando na região de mistura bifásica, con-

forme equação 2.2: 

𝐶𝐿𝑉 = �̇�𝑙−𝑠 = �̇�𝑒 (ℎ𝑠 − ℎ𝑙)     (2.2) 

Ainda segundo Cataluña (2006), essa propriedade tem uma forte influência na 

potência do motor, pois quanto maior seu valor, maior será a quantidade de calor re-

tirado do coletor de admissão e, com isso, menor a temperatura da mistura admitida. 

Esta diminuição da temperatura na câmara de combustão aumenta a densidade da 

mistura ar/combustível e com isto, a massa de combustível a ser oxidada é maior, 

Semente de algodão 41,18 40,3667 0,4527 -0,0008 -0,0003 0,949 41,14 0,04 0,09

Milho 41,14 41,09 0,05 0,12

Crambe 41,98 41,78 0,20 0,47

Avelã 41,12 41,07 0,05 0,12

Linho 40,84 40,72 0,12 0,29

Mostarda 41,30 41,31 0,01 0,02

Oliveira 41,35 41,36 0,01 0,02

Palmeiras 41,24 41,23 0,01 0,02

Colza 41,55 41,54 0,01 0,02

Açafrão-bastardo 41,26 41,27 0,01 0,02

Gergelim 40,90 40,82 0,08 0,19

Soja 41,28 41,30 0,02 0,04

Girassol 41,33 41,34 0,01 0,02

Noz 41,32 41,31 0,01 0,02

Biodiesel Medido K4

Erro 

Absoluto

Erro 

(%)
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34 

 

favorecendo o aumento da potência do motor. A Figura 2.15 apresenta os valores de 

calor latente para os compostos em estudo. 

 

 

Figura 2.15: Variação do calor latente de vaporização por substância 

 

 Pode-se observar que o calor latente de vaporização, assim como a tempera-

tura de autoignição (Figura 2.12), não apresenta tendência em função do tamanho da 

cadeia carbônica. 

 

2.4.6 Número de Cetano 

 O número de cetano (NC) é um valor adimensional, assim como a octanagem, 

e indica a capacidade de ignição do combustível, isto é, a medida de atraso entre o 

início da injeção e o início da combustão do combustível, (Ruschel, 2014). 

 Valores baixos representam um longo tempo de atraso de ignição (tempo entre 

a injeção do combustível e o início da combustão). Quanto menor o NC, mais brusca 

é a fase de combustão da pré-mistura, provocando também um maior ruído durante a 

combustão. Em contrapartida, números mais altos de cetano levam a uma rápida au-

toignição do combustível, em diversas vezes conduzindo a uma redução das emis-

sões de óxidos de nitrogênio, principalmente quando o motor opera a baixa carga. A 

variação do número de cetano pode ser vista conforme Figura 2.16: 
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Figura 2.16: Variação do número de cetano por substância 

 

O número de cetano aumenta à medida que aumenta a quantidade de carbono 

na cadeia química, portanto como o pentanol apresenta um valor maior que os outros 

álcoois mencionados, a fase de combustão da pré-mistura se torna menos brusca e, 

assim, evita possíveis ruídos (detonação).  

 

2.4.7 Massa Específica  

Também conhecida como densidade, este parâmetro afeta a performance da 

combustão, pois segundo Pradelle (2017) {apud. [Alpetkin (2009)] e [Shahir (2014)]}, 

uma vez que propriedades como o número de cetano e poder calorífico são influenci-

ados pela densidade. 

 A massa específica afeta a potência de saída do motor através de uma altera-

ção na massa à medida que o sistema de injeção mede a vazão volumétrica do com-

bustível. Segundo Pradelle (2017), valores altos dessa propriedade causam maior re-

sistência ao escoamento do combustível levando, assim, à uma diminuição da vazão 

volumétrica injetada. 

 Essa maior resistência ao escoamento aumenta o intervalo de tempo entre o 

início da injeção e o início da combustão do combustível, resultando em valores de 

número de cetano reduzidos. 

 A Figura 2.17 apresenta a variação da densidade por substância:  
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Figura 2.17: Variação da densidade a 15°C por substância 

 

 Como o valor da massa específica do pentanol é maior que a dos outros álco-

ois, haverá, segundo Pradelle (2017), uma maior resistência ao escoamento desse 

combustível e, principalmente, para a mistura DBP, já que ambos os componentes 

dessa mistura apresentam alto valor de densidade. 

 

2.4.8 Limites de Inflamabilidade 

Segundo Coronado (2012), os limites de inflamabilidade são as principais pro-

priedades que representam as características de inflamabilidade de combustíveis es-

pecíficos. Os valores separam a região da mistura oxidante-combustível na qual a 

propagação da chama ocorre. 

Há dois tipos de limites de inflamabilidade para a mistura: a concentração mí-

nima de combustível que para que a chama propague (mistura pobre), também co-

nhecida como limite de inflamabilidade inferior (LFL), e a concentração máxima de 

combustível para que a propagação da chama seja possível (mistura rica), conhecida 

como limite de inflamabilidade superior (UFL). 

Como informação adicional, existe também outro parâmetro que é o LOC (limite 

de concentração oxidante). Representa a concentração de oxidante em uma mistura 

combustível-oxidante-diluente abaixo da qual a deflagração pode não ocorrer sob con-

dições especificadas. 

Nas Figuras 2.18 e 2.19 a seguir apresentadas, podem ser observadas as vari-

ações dos limites de inflamabilidade superior e inferior por substância. 
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Figura 2.18: Variação do limite de inflamabilidade superior por substância 

 

 Segundo Coronado (2012) através da expressão 2.3 é possível obter o limite 

de inflamabilidade inferior através da entalpia de combustão.  

𝐿𝐹𝐿 = −
4354

∆𝐻𝑐𝑜𝑚𝑏
     (2.3) 

Ainda segundo Coronado (2012), tanto o limite inferior quanto o superior podem 

ser obtidos para qualquer temperatura (K), desde que a temperatura de referência 

seja 298 K, e se faça uso das expressões 2.4 e 2.5. 

𝐿𝐹𝐿𝑇 = 𝐿𝐹𝐿298 [1 + 0,000721 (𝑇 − 298)]     (2.4) 

𝑈𝐹𝐿𝑇 = 𝑈𝐹𝐿298 [1 − 0,0078 (𝑇 − 298)]     (2.5) 
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Figura 2.19: Variação do limite de inflamabilidade inferior por substância 

 

 Em comparação com álcoois de cadeia com menor número de carbonos, a 

concentração de pentanol numa mistura pode ser muito menor, e ainda assim garantir 

a propagação da chama. Isso se deve ao reduzido valor da inflamabilidade inferior 

(LII), aliado a uma liberação de energia muito maior em razão do seu alto poder calo-

rífico, conforme indicado nas Figuras 2.18 e 2.19.  

 

2.4.9 Tensão Superficial 

Conforme descrito por Pradelle (2017), a formação de gotículas é influenciada 

pela tensão superficial, já que a forma da uma gota de líquido depende desse parâ-

metro. A Figura 2.20 abaixo, apresenta valores de tensão superficial para as substân-

cias avaliadas. 
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Figura 2.20: Variação da tensão superficial à 20°C por substância 

 

Os valores apresentados não apresentam uma tendência clara em relação ao 

tamanho da cadeia, visto que ela cresce até o butanol e sofre uma pequena queda no 

pentanol. 

 

2.4.10 Octanagem 

 O parâmetro número de octanagem é uma medida da resistência do combustí-

vel à detonação durante o processo de combustão em motores de combustão interna 

que operam no ciclo Otto (ignição por centelha ou motores a gasolina), Atsburry 

(2008). 

 De acordo com a reportagem “Entenda o que significa alta octanagem e o efeito 

nos carros” do canal G1 de 2015, octanagem é a medida de resistência do combustível 

à pressão que ele sofre dentro da câmara de combustão do motor. Ou seja, é a capa-

cidade que ele tem de resistir, em mistura com o ar, ao aumento de pressão e de 

temperatura sem detonar (isso sem que a faísca de vela tenha sido disparada pelo 

sistema de ignição). 

 Quanto maior a octanagem, maior será a resistência do combustível à detona-

ção. Desta forma, com maior octanagem é possível que os motores operem com mai-

ores taxas de compressão, potencializando a qualidade de um motor à diesel. Ob-

serva-se, a seguir, a variação da octanagem, conforme Figura 2.21: 
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Figura 2.21: Variação da octanagem por substância 

 

 A octanagem de cada substância de interesse nesse estudo, assim como para 

a temperatura de autoignição, não segue uma preditibilidade simples, porém é visível 

que o pentanol possui uma octanagem menor, levando a uma possível redução das 

taxas de compressão possíveis em trabalhos envolvendo misturas com pentanol. O 

parâmetro octanagem não se aplica ao biodiesel. 

 Além disso, segundo Rapp (2014) apud. Collins dictionary, existe uma correla-

ção para se calcular a octanagem da mistura tendo como base testes em laboratório:  

𝐵𝑅𝑂𝑁 = 𝑅𝑂𝑁𝑟𝑒𝑓 +
1

𝑥𝑣
(𝑅𝑂𝑁𝑏𝑙 − 𝑅𝑂𝑁𝑟𝑒𝑓)     (2.6) 

 Onde BRON (blending research octane number) é o número de octano da mis-

tura calculado, 𝑅𝑂𝑁𝑟𝑒𝑓 (research octane number) é o número de octano do combustí-

vel principal medido experimentalmente, 𝑅𝑂𝑁𝑏𝑙 é o número de octano da mistura tam-

bém obtido experimentalmente e, por fim, 𝑥𝑣 é a fração volumétrica do componente 

da mistura antiknock, agente químico que auxilia na prevenção do motor detonar se-

gundo Collins dictionary. 

 

2.4.11 Viscosidade Cinemática 

A viscosidade é uma propriedade muito importante, visto que influencia na va-

zão, na pressão, no tamanho da gota do combustível, consequentemente influenci-

ando no tempo e na qualidade da combustão, Lapuerta (2010). 
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A Figura 2.22 abaixo apresenta a variação da viscosidade cinemática por subs-

tância: 

 

 

Figura 2.22: Variação da viscosidade cinemática à 40°C por substância 

 

Conforme ilustrado acima, é possível perceber que a viscosidade cinemática 

aumenta com o tamanho da cadeia carbônica. 

 

2.4.12 Propriedades a frio 

Há três parâmetros que definem as propriedades frias de um combustível, como 

descrito nos 3 tópicos a seguir: 

 

2.4.13 Cold Filter Plugging Point (CFPP):  

 A temperatura de CFPP é, segundo Pradelle (2017), aquela mais alta na qual 

um determinado volume de combustível não passa através de um dispositivo de filtra-

gem padrão em um determinado tempo, quando resfriado sob condições padrões de-

vido a componentes do combustível que foram cristalizados. 

 Na Figura 2.23, a seguir, apresenta-se a variação do CFPP por substância: 
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Figura 2.23: Variação do CFPP por substância 

 

 Os valores de CFPP são, pelas referências utilizadas, menores que cinquenta 

e um (51) o que inviabiliza algumas conclusões, exceto para o pentanol, o diesel e o 

biodiesel, nos quais seu valor, nessa ordem, reduz em módulo.  

 

2.4.14 Ponto de Nuvem 

 O ponto de nuvem, também conhecido como cloud point, é a temperatura na 

qual começam a aparecer no fluido, as primeiras partículas sólidas, ou seja, quando 

começa a cristalizar, Pradelle (2017). 

 A Figura 2.24 é relativa à variação do ponto de nuvem por substância: 

 

< -51°C < -51°C < -51°C < -51°C 
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Figura 2.24: Variação do ponto de nuvem por substância 

 

 Não foi possível obter muitas informações a respeito desta propriedade. Per-

cebe-se apenas que o etanol possui um valor menor que -120,7oC e que o dos álcoois 

é negativo, enquanto o do diesel e biodiesel são positivos. 

 

2.4.15 Ponto de Fluidez 

 O ponto de fluidez, também conhecido como pour point, representa a tempera-

tura mais baixa em que um líquido pode escoar à medida que a mistura forma um gel, 

segundo Pradelle (2017). 

 A variação do ponto de fluidez pode ser vista na Figura 2.25 abaixo: 

 

< −120,7°C 
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Figura 2.25: Variação do ponto de fluidez por substância 

 

 Assim como para o ponto de nuvem, a falta de informações é visível, o que leva 

a concluir apenas que o ponto de fluidez do diesel é positivo e o do etanol e do butanol 

é menor que -120,7°C. 

 

2.4.16 Lubricidade 

Segundo Pradelle (2017), a lubricidade é a propriedade que um combustível 

possui de lubrificar superfícies metálicas formando pequenos filmes que são de ex-

trema importância para evitar o contato metal-metal que pode levar à formação de 

pontos geradores de tensões.  

De um ponto de vista macroscópico, uma superfície lubrificada apresenta um 

comportamento quantificado pelo coeficiente de resistência 𝐺𝑢, que é a razão entre a 

força tangencial e a força normal aplicada. Ela depende diretamente da velocidade 

relativa entre as superfícies (𝑉), a viscosidade dinâmica do fluido lubrificante (𝜇) e da 

força normal aplicada (𝐹𝑁). Esses três parâmetros são fundamentais para formar a o 

número de Gumber, Gu, a seguir e que varia conforme Figura 2.26: 

𝐺𝑢 =
𝑉 𝜇

𝐹𝑁
     (2.7) 

 

< −120,7°C < −120,7°C 
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Figura 2.26: Curva de Stribeck mostrando a variação no arrasto (expresso como o coeficiente de atrito) com o 

número de Gumber para um contato lubrificado [Andablo-Reyes, 2011 apud Pradelle, 2017] 

 

Na Figura 2.27 apresenta-se a variação da lubricidade por substância. 

 

 

Figura 2.27: Variação da lubricidade por substância 

 

Percebe-se a redução da lubricidade, conforme o aumento da cadeia carbônica, 

até o butanol (inclusive), visto que, para o pentanol, há um aumento quando compa-

rada à lubricidade do butanol. O diesel e o biodiesel têm lubricidades menores que os 

cinco (5) álcoois estudados neste manuscrito. 
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2.4.17 Composição 

O oxigênio melhora a combustão do combustível e reduz os níveis de emissão 

gerados por essa queima. Quanto mais oxigênio presente em algum dos componentes 

da mistura, mais a combustão será aprimorada. Segundo Pradelle (2017), muitos 

compostos oxigenados já foram utilizados para qualificar a combustão, porém os mais 

recorrentes são o biodiesel, os álcoois e os éteres. 

 A seguir, nas Figuras 2.28, 2.29, 2.30 e 2.31, estão os gráficos de composição 

por substância de estudo: 

 

 

Figura 2.28: Variação do teor de carbono por substância 

 

 O percentual em massa de carbono, como é de se esperar, deve aumentar com 

o aumento da cadeia carbônica, o que realmente acontece na Figura 2.28 acima, po-

rém, os teores de carbono do etanol e do propanol são iguais, o que não é uma ver-

dade de acordo com a teoria, portanto algum valor das referências está destoando um 

pouco este gráfico e, além disso, isso deve ser função da incerteza da medida do 

etanol, vide barra de erro. 
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Figura 2.29: Variação do teor de hidrogênio por substância 

 

 Já o percentual em massa de hidrogênio aumenta com a cadeia carbônica, para 

os compostos avaliados, conforme pode-se ver na Figura 2.29. 

Segue Figura 2.30 que representa a variação percentual em massa do teor de 

oxigênio por substância para os compostos avaliados. 

 

 

Figura 2.30: Variação do teor de oxigênio por substância 

 

 Conforme pode-se analisar pelo gráfico, o metanol possui um alto teor de oxi-

gênio, enquanto os outros possuem teores menores, porém deve-se destacar que 
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tanto o etanol, quanto o biodiesel possuem desvio-padrões significativos quando com-

parados às outras substâncias. 

 Segue Figura 2.31 constando a variação do percentual em massa de enxofre 

por substância para os compostos avaliados. 

 

 

Figura 2.31: Variação do teor de enxofre por substância 

 

 Como pode ser notado, os álcoois não têm enxofre em suas fórmulas químicas, 

o que inviabiliza terem algum teor deste elemento em sua composição. Já o diesel e 

o biodiesel possuem enxofre em suas fórmulas químicas, porém devido aos valores 

encontrados durante a revisão bibliográfica, o biodiesel possui um desvio-padrão 

muito grande quando comparado ao diesel. 

 

2.5 Cálculo das propriedades físico-químicas de misturas 

 Nas últimas décadas, pesquisadores tem mostrado cada vez mais interesse 

nas misturas diesel-biodiesel-álcool ou até mesmo na mistura biodiesel-álcool (multi-

componente) nos motores à diesel para reduzir a concentração de combustíveis fós-

seis, conforme Ma (2017). 

 Ainda segundo Ma (2017), muitos estudos vêm sendo realizados a respeito do 

emprego de álcoois de cadeia pequena. Pradelle (2017) realizou um trabalho com o 

objetivo de analisar o etanol em misturas ternárias com diesel e biodiesel (DBE). Se-

guindo um objetivo semelhante, será investigado, estudado e analisado, nesta mono-

grafia, a viabilidade de misturas diesel-biodiesel-pentanol (DBP). 

<10 ppm <10 ppm 
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 Como o objetivo do trabalho é estudar e simular numericamente misturas ter-

nárias, encontrar o valor das propriedades para a mistura se torna fundamental. Sendo 

assim, foram encontradas algumas correlações que atendiam a esse propósito. 

 Algumas propriedades como a densidade, o ponto de ebulição e teor de car-

bono, hidrogênio, oxigênio e enxofre variam linearmente, podendo ser obtidas direta-

mente através da seguinte fórmula genérica, conforme proposto por Fahim (2010), e 

apresentado na expressão 2.8: 

𝑃𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 = ∑𝑥𝑣,𝑖

𝑛

𝑖

× 𝑃𝑖      (2.8) 

onde 𝑃𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 é o valor da propriedade da mistura, 𝑃𝑖 o valor da propriedade para o 

componente da mistura 𝑖, 𝑥𝑣,𝑖 é a fração volumétrica do componente 𝑖. 

 No entanto, outras propriedades como viscosidade cinemática, ponto de fulgor, 

ponto de fluidez e ponto de nuvem não são lineares devido ao expoente presente na 

formulação, conforme indicado na expressão 2.9: 

𝑃𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 = (∑𝑥𝑣,𝑖

𝑛

𝑖

× 𝑃𝑖
𝑎)

1
𝑎⁄

     (2.9) 

onde o valor da constante “a” é −1/0,06 para o ponto de fulgor, 1/0,074 para o ponto 

de nuvem de Hu-Burns, 1/0,08 para o ponto de fluidez e, por fim, 1/0,05 para o ponto 

de nuvem apresentado por Fahim (2010), conforme será possível ver a seguir. 

 A correlação para a mistura, com relação ao índice do ponto de fulgor segue a 

correlação 2.10: 

𝑃𝐹𝑈𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 = (∑𝑥𝑣,𝑖 × 𝑃𝐹𝑈𝑖
(−1 0,06⁄ )

3

𝑖

)

−0,06

     (2.10) 

sendo 𝑃𝐹𝑈𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 e 𝑃𝐹𝑈𝑖 o ponto de fulgor da mistura e do i-ésimo termo, respectiva-

mente. 

  No entanto, há também para as propriedades à frio, como ponto de nuvem, a 

equação de Hu-Burns presente em Semwal (1995) e Hu (1970) {apud [Lin (2013)]} e 

apresentada a seguir (expressão 2.11): 

𝑃𝑁𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 = (∑𝑥𝑣,𝑖
(1 0,97⁄ )

× 𝑃𝑁𝑖
(1 0,074⁄ )

3

𝑖

)

0,074

     (2.11) 

onde 𝑃𝑁𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 e 𝑃𝑁𝑖 são os pontos de nuvem da mistura e individual, respectivamente 

e  𝑥𝑣,𝑖 é a fração volumétrica de cada componente i na mistura. 
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 Já para a mistura relacionada ao ponto de fluidez, que também não é linear, é 

representada pela seguinte expressão 2.12: 

𝑃𝐹𝐿𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 = (∑𝑥𝑣,𝑖 × 𝑃𝐹𝐿𝑖
(1 0,08⁄ )

3

𝑖

)

0,08

     (2.12) 

sendo 𝑃𝐹𝐿𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 e 𝑃𝐹𝐿𝑖 ponto de fluidez da mistura e do i-ésimo termo, respectiva-

mente. 

 Com relação a determinação do ponto de nuvem para a mistura, a literatura 

mostra que essa relação também não é linear, e Fahim (2010) apresenta a seguinte 

expressão 2.13: 

𝑃𝑁𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 = (∑ 𝑥𝑣,𝑖 × 𝑃𝑁𝑖
(1 0,05⁄ )

3

𝑖

)

0,05

     (2.13) 

sendo 𝑃𝑁𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 e 𝑃𝑁𝑖 ponto de fluidez da mistura e do i-ésimo termo, respectiva-

mente. 

 Por outro lado, para o número de cetano, o valor desta propriedade pode ser 

calculado, segundo Lin (2013) {apud [Benjumea (2008)]}, por meio da correlação 2.14: 

ln 𝛾𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 = ∑𝑥𝑣,𝑖 × ln 𝛾𝑖

3

𝑖

+ ∑∑𝑥𝑣,𝑖 × 𝑥𝑣,𝑘 × 𝐺𝑖𝑘

3

𝑘

3

𝑖

     (2.14) 

onde 𝛾𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 e 𝛾𝑖 são os números de cetano da mistura e dos componentes individu-

ais, respectivamente. 𝐺𝑖𝑘 representa a interação entre os termos 𝑖 e 𝑘 dos componen-

tes da mistura. 𝐺𝑖𝑘 = 0 se 𝑖 = 𝑘. Por exemplo, 𝐺𝐵−𝐷 = −0,0190, 𝐺𝐷−𝐸 = 1,9848 e 

𝐺𝐵−𝐸 = 1,0525. É importante destacar que, por falta de bibliografia suficiente, será uti-

lizado o mesmo valor de interação entre os componentes, ou seja, tanto o etanol, 

quanto o metanol, o propanol, o butanol e o pentanol terão os mesmos valores de 𝐺𝑖𝑘 

nas interações com óleo diesel e biodiesel. 

 Já os limites de inflamabilidade da mistura podem ser obtidos através das cor-

relações 2.15 e 2.16 determinadas pela Lei de Le Châtelier e localizadas em Coronado 

(2012): 

𝐿𝐼𝐼𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 =
100

∑
𝑥𝑣,𝑖

𝐿𝐼𝐼𝑖
3
𝑖

     (2.15) 

𝐿𝑆𝐼𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 =
100

∑
𝑥𝑣,𝑖

𝐿𝑆𝐼𝑖
3
𝑖

     (2.16) 
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onde 𝑥𝑣,𝑖 é a proporção volumétrica de cada substância na mistura, em %, de cada 

componente i da mistura. 𝐿𝐼𝐼𝑖, 𝐿𝐼𝐼𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎, 𝐿𝐼𝑆𝑖, 𝐿𝐼𝑆𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 são, respectivamente, os li-

mites de inflamabilidade inferior e superior de cada componente e da mistura. 

 Para a viscosidade cinemática, que apresenta uma formulação diferente das 

demais pois não é linear, porém também não segue o modelo de Riazi (2005), há uma 

correlação para a mistura que é descrita pela equação 2.17. No entanto, de acordo 

com Fahim (2010), ela é especificada apenas para hidrocarbonetos: 

𝜐𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 = ∑𝑥𝑣,𝑖 × (
log10 𝜐𝑖

3 + log10 𝜐𝑖
)

3

𝑖

     (2.17) 

sendo 𝜐𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 e 𝜐𝑖 viscosidade cinemática da mistura e do i-ésimo termo, respectiva-

mente. 

 Para a viscosidade cinemática, segundo Lederer e Barrufet {apud [Lin (2013)]} 

pode ser utilizada, a seguinte correlação (expressão 2.18): 

ln 𝜐𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 = (
5,4310 𝑥𝑣,𝐷

5,4310 𝑥𝑣,𝐷 + 2,3068 𝑥𝑣,𝐵 + 𝑥𝑣,𝐴
) ln 𝜐𝐷

+ (
2,3068 𝑥𝑣,𝐵

5,4310 𝑥𝑣,𝐷 + 2,3068 𝑥𝑣,𝐵 + 𝑥𝑣,𝐴
) ln 𝜐𝐵

+ (
𝑥𝑣,𝐴

5,4310 𝑥𝑣,𝐷 + 2,3068 𝑥𝑣,𝐵 + 𝑥𝑣,𝐴
) ln 𝜐𝐴      (2.18) 

onde 𝑥𝑣,𝐷, 𝑥𝑣,𝐵 e 𝑥v,A, 𝜐𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎, 𝜐𝐷, 𝜐𝐵 e 𝜐𝐴 são, respectivamente, as frações volumétri-

cas do diesel, biodiesel e do álcool na mistura e as viscosidades cinemáticas da mis-

tura, do diesel, do biodiesel e do álcool.  

 Será utilizada na correlação para o cálculo da viscosidade cinemática da mis-

tura a correlação 2.18 em detrimento da equação 2.17. Tal escolha se deu porque a 

eq. 2.17 é especificada para hidrocarbonetos, enquanto a eq. 2.18 é especificada para 

o diesel. 
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3 Metodologia 

 Utilizando-se dos dados obtidos após a revisão bibliográfica, será realizado um 

estudo numérico sobre misturas diesel-biodiesel-álcool, onde por álcool diz-se desde 

o metanol até os isômeros do pentanol. O código será validado reproduzindo o traba-

lho de Lin (2013) sobre misturas diesel-biodiesel-etanol.  

 Através das correlações e da ferramenta do MATLAB Ternary Plots, será pos-

sível obter diagramas ternários para avaliar o impacto do tamanho da cadeia do álcool 

e definir a composição otimizada das misturas DBP, em termos de ponto de ebulição, 

ponto de fulgor, número de cetano, densidade, viscosidade cinemática, e teores de 

carbono, hidrogênio, oxigênio e enxofre.  

A fim de dar uma espécie de “nota” aos valores obtidos, foi realizado um cálculo 

de desejabilidades (𝑑𝑖) baseando-se no trabalho de Candioti (2014) por um método 

semelhante a uma matriz de apoio a decisão. Essa espécie de “notas” varia de 0 a 1, 

sendo 0 a pior e 1 a melhor. 

 Para calculá-la, utiliza-se um valor inferior Li (Lower) e um valor superior Ui 

(Upper) para definir um intervalo necessário para se classificar as respostas. Quando 

se desejava maximizar a resposta, seguia-se a correlação 3.1 segundo Candioti 

(2014):  

𝑑𝑖(�̂�𝑖(𝑥)) = [

0 𝑖𝑓 �̂�𝑖(𝑥) < 𝐿𝑖

(
�̂�𝑖(𝑥)−𝐿𝑖

𝑈𝑖−𝐿𝑖
)

𝑠

𝑖𝑓 𝐿𝑖 ≤ �̂�𝑖(𝑥) ≤ 𝑈𝑖

1 𝑖𝑓 �̂�𝑖(𝑥) > 𝑈𝑖

]     (3.1) 

 Onde “s” é uma potência denominada peso, que determina o grau de importân-

cia de �̂�𝑖(𝑥) ser próximo ao máximo. Foi considerado 𝑠 = 0.5.  

 Quando se deseja minimizar a resposta, utiliza-se a correlação 3.2: 

𝑑𝑖(�̂�𝑖(𝑥)) = [

1 𝑖𝑓 �̂�𝑖(𝑥) < 𝐿𝑖

(
𝑈𝑖−�̂�𝑖(𝑥)

𝑈𝑖−𝐿𝑖
)
𝑡

𝑖𝑓 𝐿𝑖 ≤ �̂�𝑖(𝑥) ≤ 𝑈𝑖

0 𝑖𝑓 �̂�𝑖(𝑥) > 𝑈𝑖

]     (3.2) 

 Onde “t” é o peso que determina o quão importante é para �̂�𝑖(𝑥) ser próximo do 

mínimo. Foi considerado 𝑡 = 0.5. 

 O critério para definir os pesos “s” e “t” tem como objetivo apresentar uma curva 

mais acentuada nos gráficos facilitando, assim, a visualização. 

 Quando o valor mais desejável é um valor Ti (Target), utiliza-se a correlação 

3.3: 
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𝑑𝑖(�̂�𝑖(𝑥)) =

[
 
 
 
 
 
 

0 𝑖𝑓 �̂�𝑖(𝑥) < 𝐿𝑖

(
�̂�𝑖(𝑥)−𝐿𝑖

𝑇𝑖−𝐿𝑖
)

𝑠

𝑖𝑓 𝐿𝑖 ≤ �̂�𝑖(𝑥) < 𝑇𝑖

1 �̂�𝑖(𝑥) = 𝑇𝑖

(
�̂�𝑖(𝑥)−𝑈𝑖

𝑇𝑖−𝑈𝑖
)
𝑡

𝑖𝑓 𝑇𝑖 < �̂�𝑖(𝑥) < 𝑈𝑖

0          𝑖𝑓 �̂�𝑖(𝑥) ≥ 𝑈𝑖 ]
 
 
 
 
 
 

     (3.3) 

Posteriormente foi calculado uma desejabilidade global (𝐷) seguindo uma mé-

dia geométrica, conforme Candioti (2014), visando encontrar qual seria a melhor com-

posição de uma mistura ternária diesel-biodiesel-álcool. A média geométrica (𝐷) é 

representada pela correlação 3.4: 

𝐷 = (𝑑1
𝑟1 × 𝑑2

𝑟2 × …× 𝑑𝑛
𝑟𝑛)

1

∑𝑟𝑖     (3.4) 

onde ri é a importância de cada variável comparada às outras. Foi definido 𝑟𝑖 = 1 5⁄  

para o metanol, etanol, propanol, butanol e o pentanol. No entanto, para os isômeros 

do pentanol foi considerado 𝑟𝑖 = 1 3⁄  devido à falta de bibliografia suficiente para en-

contrar valores de número de cetano e teor de enxofre para eles, considerando ape-

nas as propriedades ponto de fulgor, densidade à 15°C e viscosidade cinemática à 

40°C (com exceção do 3-metil-2-butanol onde a viscosidade utilizada era à 30°C). 

Esses valores foram considerados para obter a média geométrica das funções de de-

sejabilidades individuais.  

Considerando a resolução 50/2013 da ANP cujos intervalos para uso do diesel 

rodoviário estarão presentes com mais detalhes no próximo capítulo, será interes-

sante em termos práticos apenas as situações na qual a desejabilidade global é igual 

a 1 pois, conforme a correlação 3.4, a global é uma média geométrica das individuais. 

Portanto, se uma das desejabilidades individuais for abaixo de 1, significa que a mis-

tura não atendeu à resolução da ANP e, por conseguinte, a global não será igual a 1, 

não tendo importância prática para este trabalho. 

Espera-se demonstrar que o pentanol tem um potencial superior para uso em mis-

turas ternárias com óleo diesel e biodiesel quando comparado aos álcoois de menor 

cadeia carbônica, tanto em termos de propriedades físico-químicas e termodinâmicas, 

quanto em relação à viabilidade, dando-se destaque para as rotas de obtenção natu-

rais. 

Para a melhor composição, será realizado um estudo para saber a viabilidade 

econômica dessas misturas, com ênfase nas DBP. 
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4 Resultados  

4.1 Replicação do Trabalho de Lin (2013) 

 Foram realizadas simulações numéricas com o auxílio da ferramenta Ternary 

Plots do MATLAB, para se obter os diagramas ternários de cinco (5) propriedades, 

conforme Lin (2013): densidade a 15°C; poder calorífico inferior; viscosidade cinemá-

tica a 40°C; número de cetano; e ponto de nuvem (Figura 4.1).  

 Durante a realização dos diagramas ternários, foram encontrados problemas 

com as constantes das correlações de Lin (2013) para a viscosidade cinemática e 

para o número de cetano, visto que anteriormente, em primeira simulação, os diagra-

mas para ambas as propriedades destoaram consideravelmente de seus valores usu-

ais. Logo, foi realizado um trabalho de validação de constantes para se definir quais 

os valores corretos para as constantes a serem utilizadas nas correlações. 

 Os valores dados por Lin (2013) eram: 𝐺𝐵𝐷 = 15,12, 𝐺𝐷𝐸 = 26,37 e 𝐺𝐵𝐸 = 9,37 

para a correlação do número de cetano da mistura e 𝛼 = 6,82 e 𝛽 = −0,75 para a 

correlação da mistura da viscosidade cinemática. 

 Foram utilizadas algumas bibliografias daquelas já usadas pelo Lin (2013) 

como, por exemplo: Alptekin (2008), Benjumea (2008), Kwanchareon (2006), Lapuerta 

(2009), Shi (2005), Weerachanchai (2009). Com os valores experimentais das mistu-

ras dispostos nesses artigos, foi calculado, através das correlações 2.14 para número 

de cetano e 2.18 para viscosidade cinemática, os valores teóricos com base nos va-

lores individuais dos componentes da mistura. Posteriormente, calculou-se o desvio-

padrão para analisar o quanto o valor teórico destoava do experimental. Além disso, 

para se encontrar o valor correto dessas constantes, foram implementadas duas roti-

nas MATLAB, presentes no apêndice C deste relatório. E, finalmente, utilizou-se os 

valores encontrados nessas rotinas para conferir se os novos valores atendiam ao 

problema. 

 Então, ao final do trabalho de validação das constantes ficou: 𝐺𝐵𝐷 = −0,0190, 

𝐺𝐷𝐸 = 1,9848 e 𝐺𝐵𝐸 = 1,0525 para a correlação do número de cetano da mistura e 𝛼 =

5,4310 e 𝛽 = 2,3068 para a correlação da mistura da viscosidade cinemática. 

 Foram obtidos os seguintes gráficos, respectivamente, conforme descrito 

acima: 
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Figura 4.1: Diagramas ternários (da esquerda para a direita) da densidade a 15°C, do poder calorífico inferior, da 

viscosidade cinemática a 40°C, do número de cetano e do ponto de nuvem para replicação do trabalho de Lin 

(2013) 

 

 A partir da Figura 4.1, pelo comportamento das isolinhas, observa-se: a densidade 

diminui com o aumento da concentração de óleo diesel e com o aumento da concen-

tração do etanol; o poder calorífico inferior diminui com o aumento da concentração 

de etanol e diminui com a concentração de biodiesel; a viscosidade cinemática diminui 

com a concentração de biodiesel e diminui com o aumento da concentração de etanol; 
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o número de cetano varia de forma semelhante ao poder calorífico inferior; e o ponto 

de nuvem varia semelhantemente à densidade. 

 Segue abaixo o diagrama ternário com os resultados encontrados por Lin (2013) 

em seu artigo: 

 

 

Figura 4.2: Diagrama ternário de misturas DBE regulares 

 

 Comparando as Figuras 4.1 e 4.2, fica claro que os gráficos da densidade a 15°C, 

do poder calorífico inferior, da viscosidade cinemática à 40°C, do número de cetano e 

do ponto de nuvem, da Figura 4.1 têm um comportamento similar às isolinhas presen-

tes na Figura 4.2.  

 

4.2 Diagramas ternários das misturas diesel-biodiesel-álcool 

4.2.1 Ponto de ebulição [K] 

 Seguem abaixo os diagramas para misturas ternárias entre diesel, biodiesel e me-

tanol, etanol, propanol, butanol e pentanol, para o ponto de ebulição: 

 



57 

 

 

 

 

Figura 4.3: Diagrama ternário (da esquerda para a direita) do ponto de ebulição [K] da mistura diesel-biodiesel 

com metanol, etanol, propanol, butanol e pentanol 

 

 A partir da Figura 4.3 acima, observa-se que o ponto de ebulição aumenta com o 

aumento da cadeia carbônica dos álcoois, o que é bom, já que ao aumentar a cadeia 

carbônica, aumenta-se a temperatura na qual a mistura, em fase líquida, começa a 

entrar em fase de evaporação. Com isso, a mistura acaba demorando mais para entrar 

em combustão, o que é positivo para a eficiência do motor. 
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4.2.2 Ponto de Fulgor [K] 

 Seguem abaixo os diagramas para misturas ternárias entre diesel, biodiesel e me-

tanol, etanol, propanol, butanol e pentanol, para o ponto de fulgor: 

 

 

 

 

Figura 4.4: Diagrama ternário (da esquerda para a direita) do ponto de fulgor [K] da mistura diesel-biodiesel com 

metanol, etanol, propanol, butanol e pentanol 

 

 Sabendo que, de acordo com a ANP (Resolução ANP N°50/2013), o valor mínimo 

para o ponto de fulgor é 𝑇𝑚í𝑛
𝑃𝐹 = 38°𝐶 = 311,15 𝐾 e analisando os diagramas acima, 
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observa-se que  há misturas com valores maiores que esse mínimo e que o ponto de 

fulgor aumenta à medida que aumenta a concentração de diesel e diminui a do álcool 

na composição da mistura. Além disso, fica claro que com o aumento da cadeia car-

bônica, há um aumento da temperatura de ponto de fulgor, o que é positivo, pois, por 

motivos de segurança, aumenta a temperatura na qual uma chama momentânea apa-

rece na superfície da mistura. 

 

4.2.3 Número de Cetano [-] 

 Seguem abaixo os diagramas para misturas ternárias entre diesel, biodiesel e me-

tanol, etanol, propanol, butanol e pentanol, para o número de cetano: 
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Figura 4.5: Diagrama ternário (da esquerda para a direita) do número de cetano [-] da mistura diesel-biodiesel 

com metanol, etanol, propanol, butanol e pentanol 

 

 Tendo em vista que, segundo a Resolução ANP n°50/2013, o valor mínimo, para 

o número de cetano para diesel S10, é 𝛾𝑚í𝑛
𝑁𝐶 = 48, constata-se que, através da Figura 

4.5, há misturas que possuem valores de cetano superiores à esse mínimo e, também, 

que o número de cetano aumenta com o aumento da cadeia carbônica dos álcoois, o 

que é bom, já que ele representa a qualidade da ignição do combustível, levando, 

assim, ao atraso na explosão do motor e, com isso, aumentando a sua eficiência. 

 Além disso, o pentanol apresenta um comportamento não monotônico, ou seja, 

não uniforme em sua isolinha de 𝛾 = 53,8449. Esse comportamento implica que um 

maior número de diferentes composições de mistura apresente esse valor para o nú-

mero de cetano. O que é um ponto positivo, já que este valor pode ser considerado 

alto para tal propriedade. 

 

4.2.4 Densidade à 15°C [kg/m³] 

 Seguem abaixo os diagramas para misturas ternárias entre diesel, biodiesel e me-

tanol, etanol, propanol, butanol e pentanol, para a densidade à 15°C: 
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Figura 4.6: Diagrama ternário (da esquerda para a direita) da densidade [kg/m³] à 15°C da mistura diesel-biodi-

esel com metanol, etanol, propanol, butanol e pentanol 

 

 Levando em conta que, segundo a Resolução n°50/2013 da ANP, a faixa de va-

lores de densidade que, tanto cada substância quanto a mistura, deve pertencer é 

815 ≤ 𝜌𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 ≤ 850 𝑘𝑔 𝑚³⁄ , fica claro, pela Figura 4.6, que há misturas com valores 

de densidade compreendidos nessa faixa. 
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4.2.5 Limite de Inflamabilidade Inferior e superior [%] 

 Conforme tabela do Apêndice A deste manuscrito, não foi possível encontrar 

nas bibliografias utilizadas valores para os limites inferiores e superiores de inflama-

bilidade do biodiesel, tornando o domínio accessível restrito a mistura binária diesel-

etanol, portanto inviabilizando a construção de um diagrama ternário com os dados 

disponíveis na bibliografia utilizada. 

 

4.2.6 Viscosidade Cinemática à 40°C [cSt] 

 Seguem abaixo os diagramas para misturas ternárias entre diesel, biodiesel e me-

tanol, etanol, propanol, butanol e pentanol, para a viscosidade cinemática à 40°C: 
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Figura 4.7: Diagrama ternário (da esquerda para a direita) da viscosidade cinemática [cSt] à 40°C da mistura die-

sel-biodiesel com metanol, etanol, propanol, butanol e pentanol 

 

 Levando em consideração a Resolução 50/2013 da ANP, a faixa de valores à qual 

a viscosidade que, cada substância quanto a mistura, tem que pertencer é 2,0 ≤

𝜐𝑚𝑖𝑠𝑡𝑢𝑟𝑎 ≤ 4,5. Torna-se evidente pela Figura 4.7 acima, que há misturas que atendem 

à essa restrição.  

 Além do mais, percebe-se que a viscosidade aumenta não linearmente com o au-

mento da cadeia carbônica conforme tabela do Apêndice A. Isso é ruim para a efici-

ência do motor, visto que um aumento na viscosidade gera um atraso no escoamento 

da mistura, interferindo negativamente na ignição ao diminuir a vazão de combustível 

injetada na câmara. Em contrapartida, comparando com trabalho de Pradelle (2017), 

isso resolve parcialmente os problemas de vazamento encontrados com o etanol em 

sua tese. 

 

4.2.7 Ponto de Nuvem [K] 

 Não foi possível construir um diagrama ternário devido à falta de dados na bi-

bliografia utilizada para os valores do ponto de nuvem do metanol e do pentanol. 
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Figura 4.8: Diagrama ternário (da esquerda para a direita) do ponto de nuvem [K] da mistura diesel-biodiesel com 

metanol, etanol, propanol, butanol e pentanol 

 

 No entanto, comparando a mistura envolvendo etanol com a que possui butanol 

e, com o auxílio da tabela presente no Apêndice A deste manuscrito, a do butanol se 

destaca por ser uma mistura com maior ponto de nuvem, permitindo assim que a mis-

tura com o butanol demore mais a cristalizar, o que é bom, visto que, para manter uma 

eficiência alta na combustão, prefere-se evitar que o combustível se solidifique no 

processo. 

 

4.2.8 Ponto de Fluidez [K] 

Não foi possível construir um diagrama ternário, devido à falta de dados na 

bibliografia utilizada para os valores do ponto de fluidez do metanol e do pentanol. 

 

  

Figura 4.9: Diagrama ternário (da esquerda para a direita) do ponto de fluidez [K] da mistura diesel-biodiesel com 

metanol, etanol, propanol, butanol e pentanol 
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 No entanto, comparando a mistura envolvendo etanol com a que possui butanol 

e, com o auxílio da tabela presente no Apêndice A deste manuscrito, a do butanol se 

destaca por ser uma mistura com maior ponto de fluidez, permitindo assim que a mis-

tura com o butanol demore mais a formar um gel, o que é bom, visto que, para manter 

uma eficiência alta na combustão, prefere-se evitar que o combustível se transforme, 

aos poucos, em gel no processo. 

 

4.2.9 Teor de Carbono, Hidrogênio, Oxigênio e Enxofre [%m] 

 O teor de carbono aumenta com a cadeia carbônica do álcool, visto que ao au-

mentar essa cadeia, aumenta-se o número de carbonos nela. 

 O teor de hidrogênio aumenta com a cadeia carbônica, visto que ao aumentar 

essa cadeia, aumenta-se a quantidade de hidrogênios nela. Com o auxílio da tabela 

do Apêndice A deste manuscrito, fica mais fácil perceber que o teor de hidrogênio 

diminui conforme o aumento da cadeia. 

 O teor de oxigênio diminui com o aumento da cadeia carbônica do álcool, por-

que à medida que se aumenta o tamanho cadeia e mantém-se constante o número 

de oxigênio, seu teor diminui. 

 Quanto ao teor de enxofre, os diagramas ternários são iguais para os cinco 

álcoois porque qualquer álcool existente não possui enxofre em sua fórmula química, 

restando ao diesel e ao biodiesel serem responsáveis pelo teor de enxofre apresen-

tado nas misturas. Além disso, deve-se destacar que, segundo a resolução ANP 

50/2013, os valores dessa propriedade devem ser menores que 10%, ou seja, 

%𝐶𝑚á𝑥
𝑇𝐸 = 10%. 

 

4.3 Cálculo das funções desejabilidades 

 A partir desse critério obteve-se as funções desejabilidades individuais das mis-

turas, presentes na metodologia deste relatório. Os limites superiores e inferiores junto 

com os valores target, encontrados nas correlações 3.1 para o ponto de fulgor e o 

número de cetano, 3.2 para o teor de enxofre e 3.3 para a densidade à 15°C e a 

viscosidade cinemática à 40°C, foram obtidos através da resolução ANP 50/2013. Es-

ses limites (𝐿𝑖 , 𝑈𝑖) e os valores target (𝑇𝑖, 𝑇𝑖_1, 𝑇𝑖_2) encontram-se na tabela a seguir: 
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Tabela 4.1: Tabela com os valores limites (inferiores e superiores) e os valores target para o cálculo da desejabi-

lidade 

 

 

Seguem abaixo as imagens com os resultados desejados, de ponto de fulgor, 

número de cetano, densidade, viscosidade cinemática e teor de enxofre, para o pen-

tanol de forma que os gráficos ficassem semelhantes aos de Candioti (2014): 

 

 

 

Li Ti_1 Ti Ti_2 Ui

Ponto de Fulgor [K] 311,15 - 303,15 - -

Número de Cetano [-] 48 - 25 - -

Densidade à 15°C [kg/m³] 814,7 815 - 850 850,3

Viscosidade Cinemática à 40°C [cSt = mm²/s] 1,95 2 - 4,5 4,55

Teor de Enxofre [%] - - 11 - 10

Pentanol

Tabela de Valores dos Limites Inferiores, Target e 

Superiores
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Figura 4.10: Valores (da esquerda para a direita) das desejabilidades globais para o pentanol 

  

 Os gráficos das desejabilidades acima da Figura 7.16 ficaram semelhantes aos 

apresentados por Candioti (2014). Pode-se ver que o pentanol se mostrou um com-

ponente vantajoso nas misturas, visto que o ponto de fulgor calculado para as misturas 

ternárias deu maior que o mínimo obrigatório pela resolução ANP 50/2013. O número 

de cetano apresentou um bom resultado com muitos valores com nota máxima, assim 

como a densidade a 15°C, a viscosidade cinemática a 40°C e o teor de enxofre, que 

retornou sempre valores com nota máxima, já que a resolução ANP determinava um 

máximo e ele sempre se mantinha abaixo dele na mistura. 

 Os valores da tabela seguir representam as concentrações de diesel, biodiesel 

e pentanol que resultaram em desejabilidade global igual a 1, calculada através da 

correlação 3.4 da metodologia. 

 

Tabela 4.2: Tabela com as concentrações de diesel, biodiesel e pentanol que resultaram em uma desejabilidade 

igual a 1 

%Diesel %Biodiesel %Pentanol Desejabilidade 

100% 0% 0% 1,0000 

25% 35% 40% 1,0000 

25% 40% 35% 1,0000 

30% 25% 45% 1,0000 

30% 30% 40% 1,0000 

30% 35% 35% 1,0000 

30% 40% 30% 1,0000 

35% 20% 45% 1,0000 

35% 25% 40% 1,0000 

35% 30% 35% 1,0000 

35% 35% 30% 1,0000 
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40% 10% 50% 1,0000 

40% 15% 45% 1,0000 

40% 20% 40% 1,0000 

40% 25% 35% 1,0000 

40% 30% 30% 1,0000 

40% 35% 25% 1,0000 

45% 5% 50% 1,0000 

45% 10% 45% 1,0000 

45% 15% 40% 1,0000 

45% 20% 35% 1,0000 

45% 25% 30% 1,0000 

45% 30% 25% 1,0000 

45% 35% 20% 1,0000 

50% 0% 50% 1,0000 

50% 5% 45% 1,0000 

50% 10% 40% 1,0000 

50% 15% 35% 1,0000 

50% 20% 30% 1,0000 

50% 25% 25% 1,0000 

50% 30% 20% 1,0000 

55% 0% 45% 1,0000 

55% 5% 40% 1,0000 

55% 10% 35% 1,0000 

55% 15% 30% 1,0000 

55% 20% 25% 1,0000 

55% 25% 20% 1,0000 

55% 30% 15% 1,0000 

60% 0% 40% 1,0000 

60% 5% 35% 1,0000 

60% 10% 30% 1,0000 

60% 15% 25% 1,0000 

60% 20% 20% 1,0000 

60% 25% 15% 1,0000 

60% 30% 10% 1,0000 

65% 0% 35% 1,0000 

65% 5% 30% 1,0000 

65% 10% 25% 1,0000 

65% 15% 20% 1,0000 

65% 20% 15% 1,0000 

65% 25% 10% 1,0000 

70% 0% 30% 1,0000 

70% 5% 25% 1,0000 

70% 10% 20% 1,0000 
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70% 15% 15% 1,0000 

70% 20% 10% 1,0000 

70% 25% 5% 1,0000 

75% 0% 25% 1,0000 

75% 5% 20% 1,0000 

75% 10% 15% 1,0000 

75% 15% 10% 1,0000 

75% 20% 5% 1,0000 

75% 25% 0% 1,0000 

80% 0% 20% 1,0000 

80% 5% 15% 1,0000 

80% 10% 10% 1,0000 

80% 15% 5% 1,0000 

80% 20% 0% 1,0000 

85% 0% 15% 1,0000 

85% 5% 10% 1,0000 

85% 10% 5% 1,0000 

85% 15% 0% 1,0000 

90% 0% 10% 1,0000 

90% 5% 5% 1,0000 

90% 10% 0% 1,0000 

95% 0% 5% 1,0000 

95% 5% 0% 1,0000 

 

 Como apresentado na tabela acima, nota-se que há diversas misturas com de-

sejabilidade  1, portanto, todas elas se comportam como potenciais misturas ternárias 

a serem utilizadas. 

 Vale a pena ressaltar que a rotina MATLAB retorna a última composição com 

desejabilidade que atende os critérios de concentração do pentanol na mistura maior 

que 1% e a das outras substâncias, diesel e biodiesel, não nulas. Além disso, como é 

possível ver na tabela 4.3 do capítulo 4.4, dentre as substâncias puras, o diesel é 

aquele com menor custo por litro. Em função disso, por um viés financeiro, a mistura 

mais viável, dentre as apresentadas na tabela 4.2 acima, é aquela com composição 

de diesel maior, ou seja, 90% de diesel, 5% de biodiesel e 5% de pentanol. 

 O diagrama ternário abaixo foi realizado com todas as desejabilidades globais 

calculadas  
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Figura 4.11: Diagrama ternário das desejabilidades do pentanol 

 

 Como pode ser visto na Figura 4.11 acima, muitas misturas do canto inferior 

esquerdo têm desejabilidade 1 e são potenciais candidatos para atender as normas 

da resolução 50/2013 da ANP. Além disso, à medida que se aumenta a concentração 

de diesel na mistura ternária, em geral, aumentam-se as “notas”, ou seja, cada vez 

mais o valor da desejabilidade global se aproxima de 1. 

 Foi realizado também os diagramas ternários das desejabilidades dos isômeros 

do pentanol que se encontram a seguir na seguinte ordem: 1-pentanol, 2-pentanol, 3-

pentanol, 2-metil-1-butanol, 2-metil-2-butanol, 3-metil-1-butanol e 3-metil-2-butanol. 
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Figura 4.12: Diagramas ternários dos isômeros do pentanol: 1-pentanol, 2-pentanol, 3-pentanol, 2-metil-1-buta-

nol, 3-metil-1-butanol, 2-metil-2-butanol e 3-metil-2-butanol 

 

 Para os sete isômeros presentes acima, deve-se frisar que por falta de infor-

mações, não foi possível incluir na desejabilidade global o número de cetano e do teor 

de enxofre. Desses, o número de cetano tem um grande impacto no valor da deseja-

bilidade e na análise a ser feita, visto que o número de cetano é uma propriedade 

físico-química fundamental nos estudos sobre combustíveis. Além disso, por falta de 

bibliografia suficiente, foi utilizado, para o 3-metil-2-butanol, um valor de viscosidade 
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cinemática à 30°C, enquanto para os outros foram utilizados valores dessa proprie-

dade à 40°C.  

 As isolinhas de desejabilidades (linhas traçadas nos diagramas da Figura 4.12 

acima) representam diversas misturas que se encontram naquela linha e que pos-

suem o valor da desejabilidade com o número escrito em cima. No caso das isolinhas 

de desejabilidade 1, todas as misturas que estejam sobre essa linha são potenciais 

misturas a serem testadas e utilizadas. As isolinhas onde a desejabilidade cai local-

mente são aquelas que uma pequena alteração na concentração das misturas, pode 

levar a uma queda do valor da desejabilidade. 

 Comparando-se os diagramas ternários da Figura 4.12 acima, pode-se concluir 

que o 1-pentanol, o 3-pentanol e o 2-metil-1-butanol oferecem uma menor quantidade 

de misturas que o resto dos isômeros, já que ambos não possuem uma isolinha de 

desejabilidade 1 na parte superior do diagrama. O 2-pentanol, o 3-metil-1-butanol, o 

2-metil-2-butanol e o 3-metil-2-butanol oferecem uma maior quantidade de potenciais 

misturas, porém dentre eles, a opção mais viável, de um ponto de vista financeiro, 

visto que o litro do diesel é mais barato que o do pentanol, seria o 2-metil-2-butanol 

por possuir uma isolinha de desejabilidade 1 envolvendo maiores concentrações de 

diesel e a menos viável seria a do 2-pentanol, pois sua isolinha de desejabilidade 1, 

na parte superior do diagrama, está subindo com a concentração do isômero do pen-

tanol. 

 Ademais, comparando o diagrama ternário do 2-metil-2-butanol, presente na 

Figura 4.12, com o do pentanol presente na Figura 4.11, percebe-se uma semelhança 

entre eles. Sendo assim, será realizada uma análise de custos em cima dessa mistura 

de diesel-biodiesel-pentanol que apresentou melhor comportamento como já foi des-

crito acima. 

 

4.4 Avaliação de Custos da Mistura 

 Foi realizada uma análise financeira, com o auxílio da ferramenta Microsoft Ex-

cel, a fim de estimar o custo aproximado da mistura otimizada. O dado para o biodiesel 

foi coletado de uma recente pesquisa do jornal Folha de S. Paulo , enquanto para o 

diesel foi coletado do site da ANP e, por último, para os álcoois foram obtidos através 

do site Sigma Aldrich, fornecedor de reagentes químicos na escala internacional con-

siderado um grau de pureza de 99% em uma embalagem de um litro (1 L). 
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 Foi considerado como mistura, aquela com 90% de diesel, 5% de biodiesel e 

5% de pentanol já que essa representa uma mistura mais viável economicamente, 

pois possui uma maior concentração de diesel que as demais apresentadas na tabela 

4.2. Tudo isso contribuiu para uma estimativa elevada do valor do combustível. 

  O preço dos combustíveis por unidade de volume ou de massa podem ser en-

contrados na tabela 4.3 e, graficamente, na Figura 4.13, conforme segue: 

 

Tabela 4.3: Tabela para análise de custos da mistura 

 

 

  

Figura 4.13: Representação gráfica dos custos (da esquerda para a direita) por litro e por energia para cada uma 

das 5 misturas 

 

 Dessa forma, conclui-se que o custo, em uma estimativa elevada, da mistura 

DBP (diesel-biodiesel-pentanol) é de R$ 41,34 por litro. Este valor é cerca de R$ 

20,00/L maior que o da mistura DBB (diesel-biodiesel-butanol) e cerca de R$ 30,00/L 

a mais que as misturas restantes com menor concentração de carbono (metanol, eta-

nol e propanol). Este valor está razoável, considerando que o custo do diesel é de R$ 

Substâncias Pureza
Tamanho da 

Embalagem (mL)

 Custo por Embalagem 

(R$/L) 

 Custo por mL 

(R$/mL) 

Quantidade 

(mL)

 Custo por Litro 

(R$/L) 

 Custo por Energia 

(R$/MJ) 

Diesel Fuel No. 2 - -  -  R$      0,0036 1000  R$             3,61  R$                  0,10 

Biodiesel (Soybean Oil) - -  -  R$      0,0029 1000  R$             2,86  R$                  0,09 

Metanol (179337-1L) 99% 1000  R$                     110,00  R$          0,11 1000  R$         110,00  R$                  7,05 

Etanol (459844-1L) 99% 1000  R$                     135,00  R$          0,14 1000  R$         135,00  R$                  6,36 

Propanol (402893-1L) 99% 1000  R$                       83,00  R$          0,08 1000  R$           83,00  R$                  3,37 

Butanol (360465-1L) 99% 1000  R$                     361,00  R$          0,36 1000  R$         361,00  R$                13,32 

Pentanol (398268-1L) 99% 1000  R$                     759,00  R$          0,76 1000  R$         759,00  R$                26,91 

Mistura DBM
90% diesel, 5% biodiesel 

e 5% metanol
 R$      0,0089  R$             8,89  R$                  0,45 

Mistura DBE
90% diesel, 5% biodiesel 

e 5% etanol
 R$      0,0101  R$           10,14  R$                  0,41 

Mistura DBPropanol
90% diesel, 5% biodiesel 

e 5% propanol
 R$      0,0075  R$             7,54  R$                  0,26 

Mistura DBB
90% diesel, 5% biodiesel 

e 5% butanol
 R$      0,0214  R$           21,44  R$                  0,76 

Mistura DBP
90% diesel, 5% biodiesel 

e 5% pentanol
 R$      0,0413  R$           41,34  R$                  1,44 
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3,61/L, em média no Brasil, de acordo com a ANP e que a estimativa realizada acima 

é uma estimativa elevada.  

 Portanto, embora em comparação com o preço do diesel há uma grande dife-

rença de valores, o combustível fica menos prejudicial ao ambiente e, comparado com 

o custo por litro do pentanol com 99% de pureza, seu valor é reduzido de forma drás-

tica. Então, a soma desses fatores leva a viabilidade desse custo. 

 Conforme tabela 4.3 acima, pode-se ver que também foi feito um cálculo do 

custo por energia. O da mistura com pentanol deu mais caro, porém comparado ao 

custo do megajoule de pentanol com 99% de pureza, ele é bem mais baixo, além de 

representar uma diferença de menos de um real quando comparado com a mistura 

ternária envolvendo butanol. Além do mais, a diferença de custo, para as outras mis-

turas, é de cerca de R$ 1,00/MJ e, como essa estimativa é elevada, o valor seria ainda 

menor que isso, provando assim a sua viabilidade. 
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5 Conclusão 

 A partir desse trabalho foi possível apresentar vários diagramas de misturas 

ternárias que servem como uma base para a comparação nos estudos de combustí-

veis. Chegou-se à conclusão de que a mistura diesel-biodiesel-pentanol possui grande 

potencial para sua produção e comercialização devido aos resultados apresentados 

na desejabilidade global, visto que muitas potenciais misturas apresentaram deseja-

bilidade máxima. Inclusive, em um viés econômico, conclui-se que sua estimativa ele-

vada de preço é de R$ 41,34/L e R$ 1,44/MJ. 

 Para pesquisas futuras, há a necessidade de se fazer novos estudos, principal-

mente envolvendo os isômeros do pentanol, visto que foi considerada uma viscosi-

dade cinemática à 30°C para o 3-metil-2-butanol. Esses estudos poderão ser realiza-

dos na PUC-Rio, em parceria com a equipe do laboratório de reologia. Além disso, 

seria válido realizar novos estudos teóricos complementares a respeito das outras 

misturas DBP encontradas e situadas na tabela 4.2 que resultaram em uma desejabi-

lidade global igual a 1. E, além de realizar uma análise de custos da mistura, mais 

criteriosa e aprofundada, inclusive para o 2-metil-2-butanol, e, por fim, testar experi-

mentalmente os resultados obtidos para essas misturas otimizadas. 
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Apêndice A – Tabela comparativa das propriedades das substân-

cias 

 

Apêndice A1: Tabela comparativa das propriedades das substâncias 

  

 

Legenda: 

[a] - Lapuerta, 2010 

[b] - Perry, 1934 

[c] - HSDB 

[d] - Atsbury, 2008 

[e] - Liu, 2016 

[f] - Coronado, 2012 

[g] - Babu, 2017 

[h] - Li Li, 2015 

[i] - ANP (resolução 8 de 2015) 

[j] - Goodrum, 2002 

[k] - Sivaramakrishnan, 2011 

[l] - Lapuerta, 2018  

 

  

[m] - Chotwichien, 2009 

[n] - Rapp, 2014 

[o] - Zhu, 2011 

[p] - Jin, 2019 

[q] - ANP (resolução 50 de  2013) 

[r] - McKetta, 1977 

[s] - Pradelle, 2017 

[t] - Lin, 2013 

[u] - Slide Florian 

[v] - Taylor & Francis, 2000 

[w] Tsai, 2012  

 

 

TABELA COMPARATIVA DAS PROPRIEDADES DAS 

SUBSTÂNCIAS
Metanol Etanol Propanol Butanol Pentanol Diesel Biodiesel

Ponto de Ebulição [°C] 64,7a 78,3a / 78,37l 97,1a,l 117,5a / 117,4l

137,9a,l / 138r / 119,3r / 

115,6r / 128r / 130,8r / 

101,8r / 112r

177 to 343v 355,24j

Ponto de Fulgor [°C] 10,85b / 11d / 9,7c 12,85b / 13s,d / 14c / 12 to 

17s 20,85b / 23c 37,19b / 30 to 37g / 28,89c 49,1g / 33c / 51r / 42r / 38r / 

46r / 52r / 21r / 35r

81,5p / 64s / 55 to 88g / 38c 

/ 77u 179,85k / 155s

Temperatura de Autoignição [°C] 464c / 385d 363c,d / 366s 412c / 500u 343c / 480u 300c 230s / 338d 258 to 570w

Poder Calorífico Inferior [MJ/kg] 19,58 to 20.08g / 19,58a 26,78 to 26,83g / 26,83a / 

26,84l 30,63p,a,l

33,19p / 32,01s / 33,0s / 

34,366s / 35,1s / 33,09a / 

33,20l

34,65p,a,l

42 to 44g / 42,50s / 42,612s 

/ 42,640s / 42,692s / 42,700s 

/ 43.5p / 42,49a / 42,93l

37,5o / 37,0s / 37,144s / 

37,2s / 37,68s / 37,75s / 

38,81s / 35,7t / 37,64l

Poder Calorífico Superior [MJ/kg] 22,31a 29,67a / 26,8 to 27,0s 33,52a 36,02a 37,6a 45,54a / 42,5 to 45,7s 41,55k / 37,0 to 39,9s

Calor Latente de Vaporização [kJ/kg] à 25 °C 1162e 904e 727,88p 919,6p

647,1p / 504,93r / 409,47r / 

412,82r / 535,91r / 485,67r / 

444,64r

270 to 301e / 250 to 290o / 

~232p 300o

Entalpia de Vaporização [kJ/mol] à 20 °C 37,34c 42,32c 47,45c 52,35c 44,83c - -

Cetane Number [-] 5a 8a,b 12a,l 17a / 15,92l 18,2a,l 52a / 52,65l 51o / 56,4t / 52,48l

Densidade a 15°C [kg/m³] 791,3a 789,4a / 792,0l 803,7a,l 809,7a / 811,5l

814,8a,l / 814,4r / 810,3r / 

815,7r / 819,3r / 809,4r / 

809r / 819r

835a / 842l 885t / 883,5l

Limite de Inflamabilidade Superior no Ar [%] 36f 19f,s 14f 12f 10f 5d / 5,6s -

Limite de Inflamabilidade Inferior no Ar [%] 6,7f 3,3f,s 2,2f 1,7f 1,4f 0,5d / 0,6s -

Tensão Superficial a 20 °C [mN.m
-1

] 22,07c 21,97c / 19,2s 23,75c 25,38c 25,5c / 24,7h 27,5h / 29s 38,6s

Octanagem [-] 99d 100d 102,6n 96,0n 78,0n / 80p 20 to 30p -

Viscosidade cinématica à 40°C [cSt] 0,58 to 0,74g 1,08 to 1,5g / 1,2o / 1,13l 1,74l 2,22 to 2,63g / 2,27l 2,89g,l 2,42 to 4,0g / 2,86o / 3,00l 4,60k / 5,15t / 5,28o / 4,19l

CFPP [°C] < −51g < −51g,s,l < −51a,l < −51g,l −40g,l −17 to −5g / −20l −14s / −1l

Ponto de nuvem [°C] - <−120,7l - −115,5l - 0 to 5s / −4,1l 13s / 2,1l

Ponto de fluidez [°C] - −117,3m,s / <−120,7l - −89,5m / −117,3p / <−120,7l - 11q / −19 to 6s / −21l −11 to 12s / 0l

Lubricidade [µm] 1100a 1057a,l 922a,l 591a / 571l 670,5a / 670l 315a / 371l 143l

Teor de carbono [%m] 37,48a 52,14a,l / 76,74 to 76,97s / 

52,2o 59,96a,l 64,82a / 64,86l 68,13a,l 86,13a / 85,21 to 86,13s / 

86,6o / 86,74l 77,1o / 52,14s / 77,08l

Teor de hidrogenio [%m] 12,58a 13,13a,l / 13o 13,42a,l 13,6a / 13,51l 13,72a,l 13,87a / 13,4o / 13,26l 12,1o / 11,91l

Teor de oxigênio [%m] 49,93a 34,73a,l / 10,79 to 11,09o,s / 

34,8o 26,62a,l / 27p 21,59a / 22p / 21,62l 18,15a,p,l 0a,s,o,l 10,8o / 34,73s / 11,00l

Teor de enxofre [ppm] 0 0 0 0 0 10q / <10o 5t / <10o
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Apêndice B – Código para replicação do trabalho do Lin (2013) 

 

clc; 
close all; 
clear all 
  
% Gerar o mesh 
  
A = real([1 0 0; 
    0 1 0]); 
  
n = 3; 
xi = real(0:0.05:0.95); 
yi = real(0:0.05:0.95); 
  
for i = 1:1:20 
    for j = 1:1:20 
        if xi(i)+yi(j) < 1.01 
            A(n,1) = real(xi(i)); 
            A(n,2) = real(yi(j)); 
            A(n,3) = real(1-xi(i)-yi(j)); 
            n = n+1; 
        end 
    end 
end 
  
% for i = 1:1:n 
%     A(i,4) = (i-1)/n;  
% end 
  
  
% Replicando o Trab de Lin (2013) 
v1 = [0.833 , 0.885 , 0.792]; % density 
v2 = [35.7 , 33.5 , 19.9]; % LHV 
v3 = [3.14 , 5.15 , 1.13]; % kinematic viscosity 
v4 = [46.2 , 56.4 , 6]; % cetane number 
v5 = 273.15 + [-10 , 1 , -35]; % cloud point 
  
for j = 4:1:8 
    if j == 4 
        for i = 1:1:3 
            A(i,j) = v1(i); 
        end 
    else 
        if j == 5 
          for i = 1:1:3 
            A(i,j) = v2(i); 
          end 
        else 
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            if j == 6 
                for i = 1:1:3 
                     A(i,j) = v3(i); 
                end 
            else 
                if j == 7 
                    for i = 1:1:3 
                        A(i,j) = v4(i); 
                    end 
                else 
                    if j == 8 
                        for i = 1:1:3 
                            A(i,j) = v5(i); 
                        end 
                    end 
                end 
            end 
        end 
    end 
end 
                   
disp(A) 
  
% Cálculo da Densidade 
for i = 4:1:n-1 
    A(i,4) = A(i,1)*A(1,4) + A(i,2)*A(2,4) + A(i,3)*A(3,4); 
end 
    
% Cálculo do Poder Calorífico Inferior (LHV) 
for i = 4:1:n-1 
    A(i,5) = A(i,1)*A(1,5) + A(i,2)*A(2,5) + A(i,3)*A(3,5); 
end 
  
% Cálculo da Viscosidade Cinemática 
alfa = 5.4310; 
beta = 2.3068; 
  
for i = 4:1:n-1 
    A(i,6) = exp(((alfa*A(i,1))/(alfa*A(i,1)+beta*A(i,2)+A(i,3))*log(A(1,6)))... 
    + ((beta*A(i,2))/(alfa*A(i,1)+beta*A(i,2)+A(i,3))*log(A(2,6)))... 
    + ((A(i,3))/(alfa*A(i,1)+beta*A(i,2)+A(i,3)))*log(A(3,6))); 
end 
  
% Cálculo do Número de Cetano 
G_bd = -0.0190; 
G_de = 1.9848; 
G_be =  1.0525; 
  
for i = 4:1:n-1 
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    A(i,7) = exp(A(i,1)*log(A(1,7)) + A(i,2)*log(A(2,7)) + A(i,3)*log(A(3,7)) + 
A(i,1)*A(i,2)*G_bd + A(i,1)*A(i,3)*G_de + A(i,2)*A(i,3)*G_be); 
end 
  
% Cálculo do Ponto de Nuvem 
a_cte = 0.074; 
b_cte = 0.97; 
  
for i = 4:1:n-1 
    A(i,8) = 
((A(i,1))^(1/b_cte)*(A(1,8))^(1/a_cte)+(A(i,2))^(1/b_cte)*(A(2,8))^(1/a_cte)+(A(i,3))^(1/
b_cte)*(A(3,8))^(1/a_cte))^a_cte; 
end 
  
disp(A); 
 
figure; 
% Plot the data 
% First set the colormap (can't be done afterwards) 
colormap(jet) 
[hg,htick,hcb]=tersurf(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,6)); 
% Add the labels 
hlabels=terlabel('Oleo diesel','Biodiesel','Etanol'); 
  
%--  Change the color of the grid lines 
set(hg(:,3),'color','m') 
set(hg(:,2),'color','c') 
set(hg(:,1),'color','y') 
  
%--  Modify the labels 
set(hlabels,'fontsize',12) 
set(hlabels(3),'color','m') 
set(hlabels(2),'color','c') 
set(hlabels(1),'color','y') 
%--  Modify the tick labels 
set(htick(:,1),'color','y','linewidth',3) 
set(htick(:,2),'color','c','linewidth',3) 
set(htick(:,3),'color','m','linewidth',3) 
  
%--  Change the colorbar 
set(hcb,'xcolor','w','ycolor','w') 
%--  Modify the figure color 
set(gcf,'color',[0 0 0.3]) 
%-- Change some defaults 
set(gcf,'paperpositionmode','auto','inverthardcopy','off') 
  
figure 
% Plot the ternary axis system 
[h,hg,htick] = terplot; 
% Plot the data 
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% First set the colormap (can't be done afterwards) 
colormap(jet) 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,4),lin-
space(min(A(:,4)),max(A(:,4)),10)); % density 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,5),lin-
space(min(A(:,5)),max(A(:,5)),10)); % LHV 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,6),lin-
space(min(A(:,6)),max(A(:,6)),10)); % kinematic viscosity 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,7),lin-
space(min(A(:,7)),max(A(:,7)),10)); % cetane number 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,8),lin-
space(min(A(:,8)),max(A(:,8)),10)); % cloud point 
clabel(ccont,hcont); 
set(hcont,'linewidth',2) 
% Add the labels 
hlabels = terlabel('Oleo diesel','Biodiesel','Etanol'); 
  
%--  Change the color of the grid lines 
set(hg(:,3),'color','w') 
set(hg(:,2),'color','c') 
set(hg(:,1),'color','y') 
  
%--  Modify the labels 
set(hlabels,'fontsize',12) 
set(hlabels(3),'color','w') 
set(hlabels(2),'color','c') 
set(hlabels(1),'color','y') 
%--  Modify the tick labels 
set(htick(:,1),'color','y','linewidth',3) 
set(htick(:,2),'color','c','linewidth',3) 
set(htick(:,3),'color','w','linewidth',3) 
%--  Change the color of the patch 
set(h,'facecolor',[0.7 0.7 0.7],'edgecolor','w') 
%--  Change the colorbar 
set(hcb,'xcolor','w','ycolor','w') 
%--  Modify the figure color 
set(gcf,'color',[0 0 0.3]) 
%-- Change some defaults 
set(gcf,'paperpositionmode','auto','inverthardcopy','off') 
  
figure 
% Plot the ternary axis system 
[h,hg,htick]=terplot; 
% Plot the data 
% First set the colormap (can't be done afterwards) 
colormap(jet) 
[hd,hcb]=ternaryc(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,6),'o'); 
% Add the labels 
hlabels=terlabel('Oleo diesel','Biodiesel','Etanol'); 
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%--  Change the color of the grid lines 
set(hg(:,3),'color','m') 
set(hg(:,2),'color','c') 
set(hg(:,1),'color','y') 
%--  Change the marker size 
set(hd,'markersize',3) 
%--  Modify the labels 
set(hlabels,'fontsize',12) 
set(hlabels(3),'color','m') 
set(hlabels(2),'color','c') 
set(hlabels(1),'color','y') 
%--  Modify the tick labels 
set(htick(:,1),'color','y','linewidth',3) 
set(htick(:,2),'color','c','linewidth',3) 
set(htick(:,3),'color','m','linewidth',3) 
%--  Change the color of the patch 
set(h,'facecolor',[0.7 0.7 0.7],'edgecolor','w') 
%--  Change the colorbar 
set(hcb,'xcolor','w','ycolor','w') 
%--  Modify the figure color 
set(gcf,'color',[0 0 0.3]) 
%-- Change some defaults 
set(gcf,'paperpositionmode','auto','inverthardcopy','off') 
  
figure 
%-- Plot the axis system 
[h,hg,htick]=terplot; 
%-- Plot the data ... 
hter=ternaryc(A(:,1),A(:,2),A(:,3)); 
%-- ... and modify the symbol: 
set(hter,'marker','o','markerfacecolor','none','markersize',4) 
hlabels=terlabel('Oleo diesel','Biodiesel','Etanol'); 
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Apêndice C – Código para validação das constantes 

Validação das constantes para a viscosidade cinemática 

 

clc; 
close all; 
clear all; 
  
syms alfa beta 
  
% Modelo de Regressão Linear:  
  
G0 =[1 1]; 
  
options = optimset('Algorithm','sqp'); 
x = fminunc(@func,G0,options) 
  
function G = func(Gij) 
  
D = xlsread("Tabela TCC_Daniel - REVFINAL", 11); 
  
for i = 1:1:87 
     
    x(i) = D(i,1); % correto 
    y(i) = D(i,2); % correto 
    z(i) = D(i,3); % correto 
    xlogVisc(i) = log(D(i,4)); % correto 
    ylogVisc(i) = log(D(i,5)); % correto 
    zlogVisc(i) = log(D(i,6)); % correto 
    Visc(i) = D(i,7); % correto 
     
end 
  
G = sum(abs(exp(((abs(Gij(1))*x)/(abs(Gij(1))*x+abs(Gij(2))*y+z))*xlogVisc+... 
    ((abs(Gij(2))*y)/(abs(Gij(1))*x+abs(Gij(2))*y+z))*ylogVisc+... 
    ((z)/(abs(Gij(1))*x+abs(Gij(2))*y+z))*zlogVisc... 
    )-Visc)); % correto 
  
end 
 

Validação das constantes para o número de cetano 

 

clc; 
close all; 
clear all 
  
syms G1 G2 G3 
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% Modelo de Regressão Linear:  
  
G0 = [1 1 1]; 
  
options = optimset('Algorithm','sqp'); 
x = fminunc(@func,G0,options) 
  
function G = func(Gij) 
  
D = [1-0.1005/100 0.1005/100 0 46.3 57.3 1 46.4260;     % Benjumea (2008) 
    1-10.0500/100 10.0500/100 0 46.3 57.3 1 47.3190;   % Benjumea (2008) 
    1-20.0000/100 20.0000/100 0 46.3 57.3 1 48.1700;   % Benjumea (2008) 
    1-30.1010/100 30.1010/100 0 46.3 57.3 1 49.1060;   % Benjumea (2008) 
    1-40.0500/100 40.0500/100 0 46.3 57.3 1 50.0850;   % Benjumea (2008) 
    1-50.0000/100 50.0000/100 0 46.3 57.3 1 51.1060;   % Benjumea (2008) 
    1-60.1010/100 60.1010/100 0 46.3 57.3 1 52.1700;   % Benjumea (2008) 
    1-70.0500/100 70.0500/100 0 46.3 57.3 1 53.2770;   % Benjumea (2008) 
    1-80.0000/100 80.0000/100 0 46.3 57.3 1 54.4260;   % Benjumea (2008) 
    1-90.1010/100 90.1010/100 0 46.3 57.3 1 55.6600;   % Benjumea (2008) 
    1-100.0000/100 100.0000/100 0 46.3 57.3 1 56.8940; % Benjumea (2008)     
    1-0.1005/100 0.1005/100 0 47.5 50 1 46.4260;     % Benjumea (2008) 
    1-10.0500/100 10.0500/100 0 47.5 50 1 47.3190;   % Benjumea (2008) 
    1-20.0000/100 20.0000/100 0 47.5 50 1 48.1700;   % Benjumea (2008) 
    1-30.1010/100 30.1010/100 0 47.5 50 1 49.1060;   % Benjumea (2008) 
    1-40.0500/100 40.0500/100 0 47.5 50 1 50.0850;   % Benjumea (2008) 
    1-50.0000/100 50.0000/100 0 47.5 50 1 51.1060;   % Benjumea (2008) 
    1-60.1010/100 60.1010/100 0 47.5 50 1 52.1700;   % Benjumea (2008) 
    1-70.0500/100 70.0500/100 0 47.5 50 1 53.2770;   % Benjumea (2008) 
    1-80.0000/100 80.0000/100 0 47.5 50 1 54.4260;   % Benjumea (2008) 
    1-90.1010/100 90.1010/100 0 47.5 50 1 55.6600;   % Benjumea (2008) 
    1-100.0000/100 100.0000/100 0 47.5 50 1 56.8940; % Benjumea (2008) 
    0.90 0.10 0.00 47.64 55.4 6.50 47.99;  % Kwanchareon (2006) 
    0.90 0.05 0.05 47.64 55.4 6.50 47.31;  % Kwanchareon (2006) 
    0.90 0.00 0.10 47.64 55.4 6.50 46.05;  % Kwanchareon (2006) 
    0.85 0.08 0.00 47.64 55.4 6.50 48.52;  % Kwanchareon (2006) 
    0.85 0.10 0.05 47.64 55.4 6.50 47.70;  % Kwanchareon (2006) 
    0.85 0.05 0.10 47.64 55.4 6.50 46.67;  % Kwanchareon (2006) 
    0.85 0.00 0.15 47.64 55.4 6.50 45.81;  % Kwanchareon (2006) 
    0.80 0.15 0.05 47.64 55.4 6.50 48.66;  % Kwanchareon (2006) 
    0.80 0.10 0.10 47.64 55.4 6.50 46.85;  % Kwanchareon (2006) 
    0.80 0.05 0.15 47.64 55.4 6.50 46.25];  % Kwanchareon (2006) 
  
for i = 1:1:32 
     
    x(i) = D(i,1); 
    y(i) = D(i,2); 
    z(i) = D(i,3); 
    xlogCN(i) = D(i,1)*log(D(i,4)); 
    ylogCN(i) = D(i,2)*log(D(i,5)); 
    zlogCN(i) = D(i,3)*log(D(i,6)); 
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    xy(i) = x(i)*y(i); 
    xz(i) = x(i)*z(i); 
    yz(i) = y(i)*z(i); 
    CN(i) = D(i,7); 
     
end 
  
G = abs(sum(abs(exp(xlogCN+ylogCN+zlogCN+xy*Gij(1)+xz*Gij(2)+yz*Gij(3))-CN))); 
  
end 
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Apêndice D – Código para misturas ternárias 

 

clc; 
close all; 
clear all 
  
% Gerar o mesh 
  
A = real([1 0 0; 
    0 1 0]); 
  
n = 3; 
xi = real(0:0.05:0.95); 
yi = real(0:0.05:0.95); 
  
for i = 1:1:20 
    for j = 1:1:20 
        if xi(i)+yi(j) < 1.01 
            A(n,1) = real(xi(i)); 
            A(n,2) = real(yi(j)); 
            A(n,3) = real(1-xi(i)-yi(j)); 
            n = n+1; 
        end 
    end 
end  
  
% Trabalho de Validação dos meus dados 
% Importando a Matriz do EXCEL (será utilizada como uma matriz auxiliar) 
  
B = xlsread("Tabela TCC_Daniel - REVFINAL", 4); 
   
% A matriz A será a matriz com os dados da mistura p/ o Pentanol 
  
% Formatação da matriz A: 
% [%Diesel %Biodiesel %Pentanol Ponto_Ebulição Ponto_Fulgor Número_Cetano 
% Densidade Limite_Inflamabilidade_Inferior Limite_Inflamabilidade_Superior 
% Viscosidade_Cinemática Ponto_Nuvem Ponto_Fluidez %Carbono % Hidrogênio  
% %Oxigênio %Enxofre] 
 
% Vetores c/ os valores das substâncias puras (Colunas 6, 7 e 5 da matriz 
% B --> B(i,6) B(i,7) B(i,5)) 
  
v1 = 273.15 + [B(1,6) B(1,7) B(1,5)]; % Ponto de Ebulição --> coluna 4 
v2 = 273.15 + [B(2,6) B(2,7) B(2,5)]; % Ponto de Fulgor --> coluna 5 
v3 = [B(7,6) B(7,7) B(7,5)]; % Entalpia de Vaporização --> coluna 6 
v4 = [B(8,6) B(8,7) B(8,5)]; % Número de Cetano --> coluna 7 
v5 = [B(9,6) B(9,7) B(9,5)]; % Densidade --> coluna 8 
v6 = [B(10,6) B(10,7) B(10,5)]; % Limite de Inflamabilidade Inferior --> coluna 9 
v7 = [B(11,6) B(11,7) B(11,5)]; % Limite de Inflamabilidade Superior --> coluna 10 
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v8 = [B(14,6) B(14,7) B(14,5)]; % Viscosidade Cinemática --> coluna 11 
v9 = 273.15 + [B(16,6) B(16,7) B(16,5)]; % Ponto de Nuvem --> coluna 12 
v10 = 273.15 + [B(17,6) B(17,7) B(17,5)]; % Ponto de Fluidez --> coluna 13 
v11 = [B(19,6) B(19,7) B(19,5)]; % Concentração de Carbono --> coluna 14 
v12 = [B(20,6) B(20,7) B(20,5)]; % Concentração de Hidrogênio --> coluna 15 
v13 = [B(21,6) B(21,7) B(21,5)]; % Concentração de Oxigênio --> coluna 16 
v14 = [B(22,6) B(22,7) B(22,5)]; % Concentração de Enxofre --> coluna 17 
  
for j = 4:1:17 
    if j == 4 
        for i = 1:1:3 
            A(i,j) = v1(i); 
        end 
    else 
        if j == 5 
            for i = 1:1:3 
                A(i,j) = v2(i); 
            end 
        else 
            if j == 6 
                for i = 1:1:3 
                    A(i,j) = v3(i); 
                end 
            else 
                if j == 7 
                    for i = 1:1:3 
                        A(i,j) = v4(i); 
                    end 
                else 
                    if j == 8 
                        for i = 1:1:3 
                            A(i,j) = v5(i); 
                        end 
                    else 
                        if j == 9 
                            for i = 1:1:3 
                                A(i,j) = v6(i); 
                            end 
                        else 
                            if j == 10 
                                for i = 1:1:3 
                                    A(i,j) = v7(i); 
                                end 
                            else 
                                if j == 11 
                                    for i = 1:1:3 
                                        A(i,j) = v8(i); 
                                    end 
                                else 
                                    if j == 12 
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                                        for i = 1:1:3 
                                            A(i,j) = v9(i); 
                                        end 
                                    else 
                                        if j == 13 
                                            for i = 1:1:3 
                                                A(i,j) = v10(i); 
                                            end 
                                        else 
                                            if j == 14 
                                                for i = 1:1:3 
                                                    A(i,j) = v11(i); 
                                                end 
                                            else 
                                                if j == 15 
                                                    for i = 1:1:3 
                                                        A(i,j) = v12(i); 
                                                    end 
                                                else 
                                                    if j == 16 
                                                        for i = 1:1:3 
                                                            A(i,j) = v13(i); 
                                                        end 
                                                    else 
                                                        if j == 17 
                                                            for i = 1:1:3 
                                                                A(i,j) = v14(i); 
                                                            end 
                                                        end 
                                                    end 
                                                end 
                                            end 
                                        end 
                                    end 
                                end 
                            end 
                        end 
                    end 
                end 
            end 
        end 
    end 
end 
                                                         
% Cálculo p/ a mistura 
% Cálculo do Ponto de Ebulição 
for i = 4:1:n-1 
    A(i,4) = A(i,1)*A(1,4) + A(i,2)*A(2,4) + A(i,3)*A(3,4); 
end 
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% Cálculo do Ponto de Fulgor 
for i = 4:1:n-1 
    A(i,5) = (A(i,1)*A(1,5)^(-1/0.06) + A(i,2)*A(2,5)^(-1/0.06) + A(i,3)*A(3,5)^(-1/0.06))^-
0.06; 
end 
  
% Cálculo da Entalpia de Vaporização 
for i = 4:1:n-1 
    A(i,6) = NaN; 
end 
  
% Cálculo do Número de Cetano 
G_bd = -0.0190; 
G_de = 1.9848; 
G_be =  1.0525; % Por falta de Bibliografia o suficiente será utilizado G_be também 
para os outros álcoois 
  
for i = 4:1:n-1 
    A(i,7) = exp(A(i,1)*log(A(1,7)) + A(i,2)*log(A(2,7)) + A(i,3)*log(A(3,7)) + 
A(i,1)*A(i,2)*G_bd + A(i,1)*A(i,3)*G_de + A(i,2)*A(i,3)*G_be); 
end 
  
% Cálculo da Densidade 
for i = 4:1:n-1 
    A(i,8) = A(i,1)*A(1,8) + A(i,2)*A(2,8) + A(i,3)*A(3,8); 
end 
  
% Cálculo do Limite Inferior de Inflamabilidade 
for i = 4:1:n-1 
    A(i,9) = NaN; 
end 
  
% Cálculo do Limite Superior de Inflamabilidade 
for i = 4:1:n-1 
    A(i,10) = NaN; 
end 
  
% Cálculo da Viscosidade Cinemática 
alfa =5.4310; 
beta = 2.3068; 
  
for i = 4:1:n-1 
    A(i,11) = exp(((alfa*A(i,1))/(alfa*A(i,1)+beta*A(i,2)+A(i,3))*log(A(1,11)))... 
    + ((beta*A(i,2))/(alfa*A(i,1)+beta*A(i,2)+A(i,3))*log(A(2,11)))... 
    + ((A(i,3))/(alfa*A(i,1)+beta*A(i,2)+A(i,3)))*log(A(3,11))); 
end 
  
% Cálculo do Ponto de Nuvem 
a_cte = 0.074; 
b_cte = 0.97; 
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for i = 4:1:n-1 
    A(i,12) = NaN; 
end 
  
% Cálculo do Ponto de Fluidez 
for i = 4:1:n-1 
    A(i,13) = NaN; 
end 
  
% Teor de Carbono 
for i = 4:1:n-1 
    A(i,14) = A(i,1)*A(1,14) + A(i,2)*A(2,14) + A(i,3)*A(3,14); 
end 
  
% Teor de Hidrogênio 
for i = 4:1:n-1 
    A(i,15) = A(i,1)*A(1,15) + A(i,2)*A(2,15) + A(i,3)*A(3,15); 
end 
  
% Teor de Oxigênio 
for i = 4:1:n-1 
    A(i,16) = A(i,1)*A(1,16) + A(i,2)*A(2,16) + A(i,3)*A(3,16); 
end 
  
% Teor de Enxofre 
for i = 4:1:n-1 
    A(i,17) = A(i,1)*A(1,17) + A(i,2)*A(2,17) + A(i,3)*A(3,17); 
end 
  
%disp(A); 
  
%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%% 
%%% Cálculo das desejabilidades do Pentanol - Parte Gráfica 
%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%% 
  
% Fonte: Pradelle (2018) - Apresentação: Combustíveis, propriedades e usos 
% Ponto de Fulgor: mín = 38°C (38+273.15 = 311.15 K) 
% Número de Cetano: mín = 48 (S10) 
% Densidade à 20°C: mín = 815,0 kg/m³ (S10) - máx = 850 kg/m³ (S10) 
% Viscosidade à 40°C: mín = 2,0 mm²/s (S10) - máx = 4,5 mm²/s (S10) 
% Teor de Enxofre: máx = 10 mg/kg = 10 ppm (S10) 
% OBS: Dados da Resolução ANP N° 50/2013 - combustíveis líquidos (óleo 
% diesel de uso rodoviário BX) 
  
% Ponto de Fulgor (Valores a serem maximizados) 
Li_PF = 38 + 273.15; % Valores Inferior 
Ti_PF = 30 + 273.15; % Valor abaixo do inferior 
s_PF = 0.5; 
k = 1; 
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Ad = A(:,5); % Pega todos os valores da Coluna 5 da matriz A 
Ad = sort(Ad);  % Coloca na ordem crescente de seus valores 
  
for i = 1:1:n-1 
    if Ad(i) < Ti_PF 
        d_PF(k) = 0; 
    else 
        if (Ad(i) >= Ti_PF) && (Ad(i) < Li_PF) 
            d_PF(k) = (((Ad(i)-Ti_PF)/(Li_PF-Ti_PF))^s_PF); 
        else 
            d_PF(k) = 1; 
        end 
    end 
    k = k + 1; 
end 
  
figure 
plot(Ad, d_PF) 
title('Desejabilidade do pentanol para o ponto de fulgor'); 
xlabel('Ponto de fulgor [K]'); 
ylabel('Desejabilidade [-]'); 
 
% Número de Cetano (Valores a serem maximizados) 
Li_NC = 48; % Limite Inferior 
Ti_NC = 25; % Valor abaixo do inferior 
s_NC = 0.5; 
k = 1; 
Ae = A(:,7); % Pega todos os valores da Coluna 7 da matriz A 
Ae = sort(Ae); % Coloca na ordem crescente de seus valores 
  
for i = 1:1:n-1 
    if Ae(i) < Ti_NC 
        d_NC(k) = 0; 
    else 
        if (Ae(i) >= Ti_NC) && (Ae(i) < Li_NC) 
            d_NC(k) = (((Ae(i)-Ti_NC)/(Li_NC-Ti_NC))^s_NC); 
        else 
            d_NC(k) = 1; 
        end 
    end 
    k = k + 1; 
end 
  
figure 
plot(Ae, d_NC) 
title('Desejabilidade do pentanol para o número de cetano'); 
xlabel('Número de cetano [-]'); 
ylabel('Desejabilidade [-]'); 
 
% Densidade à 20°C (Faixa de Valores) 
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Li_D = 814.7; % Valor abaixo do LI 
Ui_D = 850.3; % Valor acima do LS 
Ti1_D = 815; % Limite inferior 
Ti2_D = 850; % Limite superior 
s_D = 0.5; 
t_D = 0.5; 
k = 1; 
Aa = A(:,8); % Pega todos os valores da Coluna 8 da matriz A 
Aa = sort(Aa); % Coloca na ordem crescente de seus valores 
  
for i = 1:1:n-1 
    if Aa(i) < Li_D 
        d_D(k) = 0; 
    else 
        if (Aa(i) >= Li_D) && (Aa(i) < Ti1_D) 
            d_D(k) = ((Aa(i)-Li_D)/(Ti1_D-Li_D))^s_D; 
        else 
            if (Aa(i) >= Ti1_D) && (Aa(i) <= Ti2_D) 
                d_D(k) = 1; 
            else 
                if (Aa(i) > Ti2_D) && (Aa(i) <= Ui_D) 
                    d_D(k) = (((Aa(i)-Ui_D)/(Ti2_D-Ui_D))^t_D); 
                else 
                    if Aa(i) > Ui_D 
                        d_D(k) = 0; 
                    end 
                end 
            end 
        end 
    end 
    k = k + 1; 
end 
  
figure 
plot(Aa, d_D) 
title('Desejabilidade do pentanol para a densidade à 15°C'); 
xlabel('Densidade à 15°C [kg/m³]'); 
ylabel('Desejabilidade [-]'); 
 

 
% Viscosidade Cinemática à 40°C (Faixa de Valores) 
Li_VC = 1.95; % Valor abaixo do LI 
Ui_VC = 4.55; % Valor acima do LS 
Ti1_VC = 2.0; % Limite inferior 
Ti2_VC = 4.5; % Limite superior 
s_VC = 0.5; 
t_VC = 0.5; 
k = 1; 
Ab = A(:,11); % Pega todos os valores da Coluna 11 da matriz A 
Ab = sort(Ab); % Coloca na ordem crescente de seus valores 
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for i = 1:1:n-1 
    if Ab(i) < Li_VC 
        d_VC(k) = 0; 
    else 
        if (Ab(i) >= Li_VC) && (Ab(i) < Ti1_VC) 
            d_VC(k) = (((Ab(i)-Li_VC)/(Ti1_VC-Li_VC))^s_VC); 
        else 
            if (Ab(i) >= Ti1_VC) && (Ab(i) <= Ti2_VC) 
                d_VC(k) = 1; 
            else 
                if (Ab(i) > Ti2_VC) && (Ab(i) <= Ui_VC) 
                    d_VC(k) = (((Ab(i)-Ui_VC)/(Ti2_VC-Ui_VC))^t_VC); 
                else 
                    if Ab(i) > Ui_VC 
                        d_VC(k) = 0; 
                    end 
                end 
            end 
        end 
    end 
    k = k + 1; 
end 
  
figure 
plot(Ab, d_VC) 
title('Desejabilidade do pentanol para a viscosidade cinemática à 40°C'); 
xlabel('Viscosidade cinemática à 40°C [cSt]'); 
ylabel('Desejabilidade [-]'); 
 
% Teor de Enxofre (Valores a serem minimizados) 
Ui_TE = 10; % Limite superior 
Ti_TE = 11; % Valor acima do superior 
s_TE = 0.5; 
k = 1; 
Ac = A(:,17); % Pega todos os valores da Coluna 17 da matriz A 
Ac = sort(Ac); % Coloca na ordem crescente de seus valores 
  
for i = 1:1:n-1 
    if Ac(i) <= Ui_TE 
        d_TE(k) = 1; 
    else 
        if (Ac(i) > Ui_TE) && (Ac(i) < Ti_TE) 
            d_TE(k) = (((Ti_TE-Ac(i))/(Ti_TE-Ui_TE))^s_TE); 
        else 
            d_TE(k) = 0; 
        end 
    end 
    k = k + 1; 
end 
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figure 
plot(Ac, d_TE) 
title('Desejabilidade do pentanol para o teor de enxofre'); 
xlabel('Teor de enxofre [ppm]'); 
ylabel('Desejabilidade [-]'); 
 
%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%% 
%%  % Cálculo das desejabilidades do Pentanol - Ponto otimizado 
%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%% 
  
% Fonte: Pradelle (2018) - Apresentação: Combustíveis, propriedades e usos 
% Ponto de Fulgor: mín = 38°C (38+273.15 = 311.15 K) 
% Número de Cetano: mín = 48 (S10) 
% Densidade à 20°C: mín = 815,0 kg/m³ (S10) - máx = 850 kg/m³ (S10) 
% Viscosidade à 40°C: mín = 2,0 mm²/s (S10) - máx = 4,5 mm²/s (S10) 
% Teor de Enxofre: máx = 10 mg/kg = 10 ppm (S10) 
% OBS: Dados da Resolução ANP N° 50/2013 - combustíveis líquidos (óleo 
% diesel de uso rodoviário BX) 
  
% Ponto de Fulgor (Valores a serem maximizados) 
Li_PF = 38 + 273.15; % Valores Inferior 
Ti_PF = 30 + 273.15; % Valor abaixo do inferior 
s_PF = 0.5; 
k = 1; 
  
for i = 1:1:n-1 
    if A(i,5) < Ti_PF 
        d_PF(k) = 0; 
    else 
        if (A(i,5) >= Ti_PF) && (A(i,5) < Li_PF) 
            d_PF(k) = (((A(i,5)-Ti_PF)/(Li_PF-Ti_PF))^s_PF); 
        else 
            d_PF(k) = 1; 
        end 
    end 
    k = k + 1; 
end 
  
% Número de Cetano (Valores a serem maximizados) 
Li_NC = 48; % Limite Inferior 
Ti_NC = 25; % Valor abaixo do inferior 
s_NC = 0.5; 
k = 1; 
  
for i = 1:1:n-1 
    if A(i,7) < Ti_NC 
        d_NC(k) = 0; 
    else 
        if (A(i,7) >= Ti_NC) && (A(i,7) < Li_NC) 
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            d_NC(k) = (((A(i,7)-Ti_NC)/(Li_NC-Ti_NC))^s_NC); 
        else 
            d_NC(k) = 1; 
        end 
    end 
    k = k + 1; 
end 
  
% Densidade à 20°C (Faixa de Valores) 
Li_D = 814.7; % Valor abaixo do LI 
Ui_D = 850.3; % Valor acima do LS 
Ti1_D = 815; % Limite inferior 
Ti2_D = 850; % Limite superior 
s_D = 0.5; 
t_D = 0.5; 
k = 1; 
  
for i = 1:1:n-1 
    if A(i,8) < Li_D 
        d_D(k) = 0; 
    else 
        if (A(i,8) >= Li_D) && (A(i,8) < Ti1_D) 
            d_D(k) = ((A(i,8)-Li_D)/(Ti1_D-Li_D))^s_D; 
        else 
            if (A(i,8) >= Ti1_D) && (A(i,8) <= Ti2_D) 
                d_D(k) = 1; 
            else 
                if (A(i,8) > Ti2_D) && (A(i,8) <= Ui_D) 
                    d_D(k) = (((A(i,8)-Ui_D)/(Ti2_D-Ui_D))^t_D); 
                else 
                    if A(i,8) > Ui_D 
                        d_D(k) = 0; 
                    end 
                end 
            end 
        end 
    end 
    k = k + 1; 
end 
  
% Viscosidade Cinemática à 40°C (Faixa de Valores) 
Li_VC = 1.95; % Valor abaixo do LI 
Ui_VC = 4.55; % Valor acima do LS 
Ti1_VC = 2.0; % Limite inferior 
Ti2_VC = 4.5; % Limite superior 
s_VC = 0.5; 
t_VC = 0.5; 
k = 1; 
  
for i = 1:1:n-1 
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    if A(i,11) < Li_VC 
        d_VC(k) = 0; 
    else 
        if (A(i,11) >= Li_VC) && (A(i,11) < Ti1_VC) 
            d_VC(k) = (((A(i,11)-Li_VC)/(Ti1_VC-Li_VC))^s_VC); 
        else 
            if (A(i,11) >= Ti1_VC) && (A(i,11) <= Ti2_VC) 
                d_VC(k) = 1; 
            else 
                if (A(i,11) > Ti2_VC) && (A(i,11) <= Ui_VC) 
                    d_VC(k) = (((A(i,11)-Ui_VC)/(Ti2_VC-Ui_VC))^t_VC); 
                else 
                    if A(i,11) > Ui_VC 
                        d_VC(k) = 0; 
                    end 
                end 
            end 
        end 
    end 
    k = k + 1; 
end 
  
% Teor de Enxofre (Valores a serem minimizados) 
Ui_TE = 10; % Limite superior 
Ti_TE = 11; % Valor acima do superior 
s_TE = 0.5; 
k = 1; 
  
for i = 1:1:n-1 
    if A(i,17) <= Ui_TE 
        d_TE(k) = 1; 
    else 
        if (A(i,17) > Ui_TE) && (A(i,17) < Ti_TE) 
            d_TE(k) = (((Ti_TE-A(i,17))/(Ti_TE-Ui_TE))^s_TE); 
        else 
            d_TE(k) = 0; 
        end 
    end 
    k = k + 1; 
end 
  
% Constantes (pesos) da Progressão Geométrica 
r_PF = 1/5; 
r_NC = 1/5; 
r_D = 1/5; 
r_VC = 1/5; 
r_TE = 1/5; 
% Cálculo da desejabilidade global 
for i = 1:1:n-1 
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   D(i) = (d_PF(i))^r_PF * (d_NC(i))^r_NC * (d_D(i))^r_D * (d_VC(i))^r_VC * 
(d_TE(i))^r_TE; 
end 
  
% Atribuição dos valores de desejabilidade diferentes de zero à matriz E 
u = 1; 
for i = 1:1:n-1 
    if D(i) ~= 0 
        E(u) = D(i); 
        u = u + 1; 
    end 
end 
   
% Calculando o valor máximo da matriz E 
otm = max(E); 
  
% Atribuição dos valores de composição quando a desejabilidade é diferente de zero 
q = 1; 
for i = 1:1:n-1 
    if D(i) ~= 0 
        aux_D(q) = A(i,1); 
        aux_B(q) = A(i,2); 
        aux_Pent(q) = A(i,3); 
        q = q +1; 
    end 
end 
 
% Juntandos as matrizes de composição com as de desejabilidade 
for cont = 1:1:q-1 
    J(cont,1) = aux_D(cont); 
    J(cont,2) = aux_B(cont); 
    J(cont,3) = aux_Pent(cont); 
    J(cont,4) = E(cont); 
end 
 
% Encontrando a composição da mistura ternária quando a desejabilidade é máxima 
for i = 1:1:q-1 
    tot = aux_D(i) + aux_B(i) + aux_Pent(i); 
    if (E(i) == 1) && (aux_D(i) ~= 0) && (aux_B(i) ~= 0) && (aux_Pent(i) ~= 0) && (tot 
== 1) && (aux_Pent(i) >= 0.0100) 
        diesel = aux_D(i); 
        biodiesel = aux_B(i); 
        pentanol = aux_Pent(i); 
    end 
end 
  
figure; 
% Plot the data 
% First set the colormap (can't be done afterwards) 
colormap(jet) 
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[hg,htick,hcb]=tersurf(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,6)); 
% Add the labels 
hlabels=terlabel('Oleo diesel','Biodiesel','Pentanol'); 
  
%--  Change the color of the grid lines 
set(hg(:,3),'color','m') 
set(hg(:,2),'color','c') 
set(hg(:,1),'color','y') 
  
%--  Modify the labels 
set(hlabels,'fontsize',12) 
set(hlabels(3),'color','m') 
set(hlabels(2),'color','c') 
set(hlabels(1),'color','y') 
%--  Modify the tick labels 
set(htick(:,1),'color','y','linewidth',3) 
set(htick(:,2),'color','c','linewidth',3) 
set(htick(:,3),'color','m','linewidth',3) 
  
%--  Change the colorbar 
set(hcb,'xcolor','w','ycolor','w') 
%--  Modify the figure color 
set(gcf,'color',[0 0 0.3]) 
%-- Change some defaults 
set(gcf,'paperpositionmode','auto','inverthardcopy','off') 
figure 
% Plot the ternary axis system 
[h,hg,htick] = terplot; 
% Plot the data 
% First set the colormap (can't be done afterwards) 
colormap(jet) 
  
% Ponto de Ebulição 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,4),lins-
pace(min(A(:,4)),max(A(:,4)),10)); 
  
% Ponto de Fulgor 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,5),lins-
pace(min(A(:,5)),max(A(:,5)),10)); 
  
% Entalpía de Vaporização 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,6),lins-
pace(min(A(:,6)),max(A(:,6)),10)); 
  
% Número de Cetano 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,7),lins-
pace(min(A(:,7)),max(A(:,7)),10)); 
  
% Densidade 
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%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,8),lins-
pace(min(A(:,8)),max(A(:,8)),10)); 
  
% Limite Inferior de Inflamabilidade 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,9),lins-
pace(min(A(:,9)),max(A(:,9)),10)); 
 
% Limite Superior de Inflamabilidade 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,10),lins-
pace(min(A(:,10)),max(A(:,10)),10)); 
  
% Viscosidade Cinemática 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,11),lins-
pace(min(A(:,11)),max(A(:,11)),10)); 
  
% Ponto de Nuvem 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,12),lins-
pace(min(A(:,12)),max(A(:,12)),10)); 
  
% Ponto de Fluidez 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,13),lins-
pace(min(A(:,13)),max(A(:,13)),10)); 
  
% Teor de Carbono 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,14),lins-
pace(min(A(:,14)),max(A(:,14)),10)); 
  
% Teor de Hidrogênio 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,15),lins-
pace(min(A(:,15)),max(A(:,15)),10)); 
  
% Teor de Oxigênio 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,16),lins-
pace(min(A(:,16)),max(A(:,16)),10)); 
  
% Teor de Enxofre 
%[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,17),lins-
pace(min(A(:,17)),max(A(:,17)),10)); 
  
% Desejabilidade 
[hcont,ccont,hcb] = tercontour(A(:,1),A(:,2),A(:,3),D(:),lins-
pace(min(D(:)),max(D(:)),11)); 
  
clabel(ccont,hcont); 
set(hcont,'linewidth',2) 
% Add the labels 
hlabels = terlabel('Oleo diesel','Biodiesel','Pentanol'); 
  
set(hg(:,3),'color','w') 
set(hg(:,2),'color','c') 
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set(hg(:,1),'color','y') 
  
%--  Modify the labels 
set(hlabels,'fontsize',12) 
set(hlabels(3),'color','w') 
set(hlabels(2),'color','c') 
set(hlabels(1),'color','y') 
%--  Modify the tick labels 
set(htick(:,1),'color','y','linewidth',3) 
set(htick(:,2),'color','c','linewidth',3) 
set(htick(:,3),'color','w','linewidth',3) 
%--  Change the color of the patch 
set(h,'facecolor',[0.7 0.7 0.7],'edgecolor','w') 
%--  Change the colorbar 
set(hcb,'xcolor','w','ycolor','w') 
%--  Modify the figure color 
set(gcf,'color',[0 0 0.3]) 
%-- Change some defaults 
set(gcf,'paperpositionmode','auto','inverthardcopy','off') 
   
figure 
% Plot the ternary axis system 
[h,hg,htick]=terplot; 
% Plot the data 
% First set the colormap (can't be done afterwards) 
colormap(jet) 
[hd,hcb]=ternaryc(A(:,1),A(:,2),A(:,3),A(:,6),'o'); 
% Add the labels 
hlabels=terlabel('Oleo diesel','Biodiesel','Pentanol'); 
  
set(hg(:,3),'color','m') 
set(hg(:,2),'color','c') 
set(hg(:,1),'color','y') 
%--  Change the marker size 
set(hd,'markersize',3) 
%--  Modify the labels 
set(hlabels,'fontsize',12) 
set(hlabels(3),'color','m') 
set(hlabels(2),'color','c') 
set(hlabels(1),'color','y') 
%--  Modify the tick labels 
set(htick(:,1),'color','y','linewidth',3) 
set(htick(:,2),'color','c','linewidth',3) 
set(htick(:,3),'color','m','linewidth',3) 
%--  Change the color of the patch 
set(h,'facecolor',[0.7 0.7 0.7],'edgecolor','w') 
%--  Change the colorbar 
set(hcb,'xcolor','w','ycolor','w') 
%--  Modify the figure color 
set(gcf,'color',[0 0 0.3]) 
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%-- Change some defaults 
set(gcf,'paperpositionmode','auto','inverthardcopy','off') 
  
figure 
%-- Plot the axis system 
[h,hg,htick]=terplot; 
%-- Plot the data ... 
hter=ternaryc(A(:,1),A(:,2),A(:,3));  
%-- ... and modify the symbol: 
set(hter,'marker','o','markerfacecolor','none','markersize',4) 
hlabels=terlabel('Oleo diesel','Biodiesel','Pentanol'); 


