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Ao se propor analisar um material, torna-se necessario conhecer de forma
mais ampla possivel, suas caracteristicas para que os dados coletados conduzam a
informacfes Uteis sobre a aplicagdo e uso do mesmo. Julgou-se, entdo, importante
apresentar-se, nesta tese, uma descri¢do sobre a natureza do petroleo uma vez que
ela é de capita importancia na definicdo da qualidade e caracteristicas da
gasolina a ser consumida pel os usuérios.

Campos, Antbnio, C. et a (1) apresenta uma discusséo exaustiva, abordando
questdes que vao desde a amostragem, até os métodos classicos de andlise
utilizados para avaiar as propriedades, cujos valores estipulados constituem as
especificacbes vigentes para o controle de qualidade, e comercializacdo do
petréleo e seus derivados.

Os métodos instrumentais tém sido usados para substituir os cléssicos no
controle de qualidade nas indUstrias. A espectroscopia no infravermelho proximo,
e a cromatografia gasosa vém sendo aplicadas ha muito tempo para controlar os
processos quimicos de fabricagdo. O acompanhamento, manual ou automético,
das concentrages e propriedades das espécies quimicas de interesse, durante a
producdo, permite gjustalas para obter-se um produto final dentro das
especificacbes desgjadas.

Os espectros Raman possuem informagdes que sempre foram de interesse
para a avaliagdo e controle da qualidade de produtos acabados, ou em
processamento. Contudo até a década de 1990, esta aplicagdo da espectroscopia
Raman era limitada pela auséncia de instrumentacdo de custo e desempenho
adequados.

A evolugdo da instrumentagdo Raman, bem como a implementagdo de
tratamentos mateméticos que permitiam extrair dos dados as informacfes
quantitativas necessarias, resultaram em aplicacbes que ja estédo na esfera do
dominio publico, Adar, Fran et a (6)
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Na redidade, as aplicacbes da espectroscopia Raman para o
acompanhamento de processos de fabricagéo e controle de qualidade de produtos
acabados, estdo ainda em fase inicial. Muitas pesquisas estdo sendo feitas, mas
devido a questdes de propriedade industrial, SO um ndimero pequeno de projetos
bem sucedidos é comunicado na literatura cientifica publica.

Dentre os trabal hos publicados, pode-se citar:

Controle de qualidade de revestimento de carbono de disco rigido de
computador H, C,Tsa et alli (7)

Determinac&o do indice de Wobbe, que descreve o poder calorifico de uma
mistura gasosa

Destilacdo e separacéo de componentes usando um detector Raman.

J.V,Czanecki, et a (8) deteccdo por espectros Raman de fragdes
extraidas por cromatografia em camada fina. Pothier et. a.(9) Deteccdo de bases
de DNA depositadas em superficie de prata. M, D’ orazio et a. (10) realizou
estudos de solucbes aguosas de herbicidas, separando componentes por
isotacoforese e posterior identificacdo e determinagdo quantitativa por
espectrometria Raman. Angel et al.(11) verificou a possibilidade de coletar as
radiacOes vindas de uma amostra, simultaneamente, em diversas partes da mesma,
em virtude da natureza bidimensional de um detector CCD(Charge Coupled
Devise ou CCD camera) e a aplicou em coluna de destilagdo comum.

Misturas e Combustiveis:

- Se épossivel usar um analisador Raman para determinar as concentraces
de espécies durante separacdes, 10go essas concentragcdes podem ser medidas em
uma mistura. Cooper et ali. (12) verificou que, em contraste com a espectroscopia
de infravermelho proximo, a habilidade preditora do espectro Raman, néo
dependia de pré-classificagdo nos combustiveis por critérios tais como: presenca
de oxigenados ou ndo, se de alta ou baixa octanagem. Kelly et alli.(13) estudaram
a possibilidade de predizer parametros relacionados a qualidade de gasolinas por
espectroscopia vibracional na regido do infravermelho proximo (15150 a 8230
cm™® que é uma regigo de bandas de sobretons e de combinaggo do grupo CH. A
analise multivariada dos espectros de 45 gasolinas sem chumbo, permitiu
estabelecer uma equacdo de predicdo, em trés comprimentos de onda, para o
nimero de octanas em bombas (PON), com um coeficiente de determinaczo (r°)
igual a0,95.
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- Baker et a.(14) usando um espectrometro Perkin- ElImer 2000- FT-Raman
com detector INGAS e laser de fregiiéncia de 9394cm™, analisou gasolinas
reformadas e sem adi¢do de chumbo, avaliando-as quanto as propriedades RON,
MON, indice de vapor flexivel, teor de benzeno, pela modelagem de dados por
regresséo de minimos quadrados parciais (PLS). Verificou que o uso da
transformada de Fourier permitiu a aquisicdo de espectros, em que a interferéncia
por fluorescéncia era muito menor do aquela em espectros Raman sem esse
tratamento. Ku, Min (15) num estudo de gasolinas verificou que os espectros
Raman eram mais nitidos, e estabel eceu regides espectrais que melhor respondiam
aos tratamentos estatisti cos.

Uma visdo geral, com aprofundamento adequado, sobre a aplicacdo da
guimiometria a espectroscopia desde o plangiamento amostral até o diagndstico
estatistico € dada por Kramer, R (16) no livro Chemometric Techniques for
Quantitative Analysis.

Gelads (17), faz um estudo das bases tedricas da regressdo por minimos
guadrados (PLSR), e por regressdo por componentes principais (PCR)
fornecendo tutoriais de programas para a computagao dessas regressoes.

Milidid e Renteria (18), desenvolveram alternativas, no laboratério de
informatica da PUC-RIO, para a execucdo do algoritmo PLS.

De LaGuardia, et d (19) redizaram determinagdes em gasolinas por andlise
de injecdo de fluxo e espectroscopia FT-IR.

White, R. C. (5), descreve com detalhes técnicas e instrumentacdo para
analises por espectroscopia por infravermel ho.

S. Oswado (4), S, C. A. Téllez (3) e S, B. P. Walker (2) discutem os
fundamentos tedricos da espectroscopia Vvibracional, imprescindiveis no
desenvolvimento de métodos para a identificagdo e determinagdo quantitativa de

espécies quimicas.
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