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Resumo

Cruz, José Flavio Martins; Silva, Maria Isabel Pais da; Soto, Claudio
Alberto Téllez. Caracterizacdo de gasolinas por espectroscopia FT-
RAMAN. Rio de Janeiro, 2003, 215p. Tese de Doutorado -
Departamento de Quimica, Pontificia Universidade Catélicado Rio de
Janeiro.

Visando determinar os teores dos componentes relevantes e as
propriedades fisicas de gasolinas comerciais e sintéticas foram tomados
espectros Raman de 60 gasolinas comerciais e 52 misturas sintéticas
simulando gasolinas. Os espectros foram tomados em um espectrometro
Nicolet FT Raman 950. Os espectros brutos obtidos foram tratados para
evitar a influéncia da variabilidade de poténcia do laser excitante sobre as
intensidades das linhas Raman. As variaveis independentes (intensidades
Raman ) e as variaveis dependentes (propriedades das gasolinas comerciais
e misturas sintéticas ) foram centradas em torno da média e submetidas a
regressao por minimos quadrados parciais, visando ajustar modelos que
permitissem predizer quantitativamente os teores de etanol, hidrocarbonetos
saturados, insaturados e arométicos além dos valores das propriedades
MON, RON, densidade e pontos de ebulicgo inicial, final, a 10%, 50% e
90% das amostras em estudo. Os resultados obtidos mostraram a
potencialidade da espectroscopia Raman, para o desenvolvimento de
métodos confiavels para a andlise de diversas caracteristicas das gasolinas
estudadas.

Palavras-chave
Espectroscopia Raman; petroleo; gasolina; minimos quadrados

parciais.
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Abstract

Cruz, Jose FHavio Martins, Silva, Maria Isabel Pais da; Soto, Claudio
Alberto Téllez. Caracterizacdo de gasolinas por espectroscopia FT-
RAMAN. Rio de Janeiro, 2003, ...p. Tese de Doutorado - Departamento de
Quimica, Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janeiro.

The am of this work was to determine the contents of the more important
components and physical properties of commercial gasolines and synthetic
mixtures with known composition, prepared in the laboratory. The Raman spectra
of 60 gasolines and 52 mixtures were acquired with a Nicolet 950 Fourier
Transform Raman (FT-Raman) spectrometer. The raw spectra were treated to
avoid the laser potency variability on Raman lines intensities. The independent
variables (Raman intensities) and the dependent variables (gasolines and mixtures
properties) were mean centered and models were fit by partial least square
regression seeking to predict the contents of ethanol, saturated, unsaturated and
aromatic hydrocarbons. Also properties as MON, RON, density and boiling point
values were determined by this procedure. The final results showed the potential

of Raman spectroscopy for analysis of several properties of gasolines.

Keywords
Raman Spectroscopy; petroleum; gasoline; partial least squares.
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