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Conclusao

Os resultados obtidos no estudo das misturas sintéticas indicam correl acbes
lineares entre os valores preditos e de referéncias das propriedades, melhores do
gue os encontrados no estudo das gasolinas comerciais.

Esta situagdo era esperada pois as gasolinas possuem um ndmero muito
maior de componentes quimicos do que os incluidos no preparo das misturas
sintéticas. Esta composicdo desconhecida das gasolinas tem implicacbes
espectroscopicas e acarreta ruidos adicionais para o algoritmo no processo de
gerar o melhor guste linear, embora os erros padréo (RMSEP) para ambos 0s
sistemas sejam proximos.

Provavelmente, no estudo das gasolinas comerciais, seria necessario um
tratamento mais rigoroso na aquisicao dos espectros Raman. Por exemplo, a baixa
correlacdo linear dos valores dos pontos de ebulicéo inicial, que se relaciona com
o teor dos hidrocarbonetos mais volateis exige maiores cuidados na amostragem
das gasolinas e na tomada dos espectros. Nenhum espectro Raman adquirido
exibiu fluorescéncia

Algumas propriedades das misturas sintéticas e das gasolinas foram bem
modeladas usando todas as varidveis preditoras no intervalo de 98 a 3600 cm'l
sem apresentar sérios problemas de linearidade e erros compativeis. Por exemplo
0s teores de benzeno e aromaticos nas misturas sintéticas e os teores de saturados
nas gasolinas apresentam correlagdo linear maior do que 90%, neste amplo
intervalo de nimeros de onda.

Em outros casos os valores dos coeficientes de regressdo para determinados
valores da variavel preditora, indicavam regides nas quais algumas propriedades
eram melhores explicadas pelo modelo. Por exemplo, o teor de tolueno, naregiéo
de (229-1100)cm™ combinada com a regido de (3000-3120) cm, usando 515
variaveis preditoras, apresentou um coeficiente de correlacéo (r) igual a 0,994678
e RMSEP igual a0,200.

O teor em volume de etanol nas gasolinas na regido de (820-1068)cm™”
usando-se 131 variaveis preditoras, apresentou RMSEP igua a 0,478 e um
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coeficiente de correlacdo (r) igual a 0,790017, fazendo crer que um sistema
criterioso e eficiente de variaveis preditoras permitiria otimizar resultados, Filho,
P. C. (25).

Na verificagdo da distribuicdo normal dos residuos, usou-se teste de
normalidade de Shapiro-wilk, a denominada estatistica W. O estimador W
associado ao p-valor e ao nivel de significancia (a) foram critérios que permitiram
aceitar a hipotese: a distribuicdo dos residuos € norma (Ho). O nivel de
significancia adotado foi a=0,02 ou 2%. O estimador W foi rejeitado em todos os
casos em que o p-valor associado era inferior a 0,02, isto &, a hipotese (Ho) de
distribuicdo normal dos residuos ndo era aceita dentro do nivel de significancia
0,02 que foi estabelecido. No estudo das gasolinas, reeitou-se a hipbtese de
normaidade dos residuos para as propriedades. arométicos (vdidagdo), benzeno
(cdibracéo e vdidacéo) densdade (cdibracdo e vaidacdo), etanol viv (vdidacdo),
MON (cdibragéo e validacdo), RON (vdidacdo), PE 10% (cdibracdo e vdidacdo) PE
50%(calibracdo e vdidacdo). O indice antidetonante (MON+RON/2) é uma
grandeza derivada de outras e por ser combinagdo linear ndo permite uma deciséo
confiavel pelaestatisticaW.

No estudo das misturas sintéticas a estatistica W de Shapiro-wilk aceitou a
hipotese de distribui¢do normal de residuos para todas as propriedades estudadas e
model adas pelo procedimento dos minimos quadrados parciais (PLS).

Os bons resultados encontrados, neste estudo, para as misturas sintéticas e a
constatacao da existéncia, ja comprovada em outros trabal hos, de correlacéo linear
entre os dados vibracionais das substancias presentes e algumas propriedades de
interesse para a performance das gasolinas, evidenciam o potencial de aplicacéo
da espectroscopia Raman com transformada de Fourier combinada com
tratamento multivariado de dados, na caracterizacdo quantitativa de algumas
propriedades de gasolinas comerciais.

Sugere-se 0 prosseguimento deste trabalho com um nimero maior de
amostras de gasolinas comerciais em, alguns casos, com faixas de variagéo de
propriedades mais amplas. Estes procedimentos associados ao uso de métodos de
referéncia mais confidveis como cromatografia e motor CFR ( determinacdo de
octanagem) levaria & melhores resultados de predicdo das amostras de gasolinas

comerciais.
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