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Resumo 

 
Gonzalez, Marcos. Uso de análise multivariada para determinar a composição 
de gasolina a partir da espectroscopia FT-Raman e cromatografia gasosa. 
Departamento de Química – PUC-Rio, 2004. Dissertação de Mestrado – 
Departamento de Química, Pontifícia Universidade Católica do Rio de Janeiro. 

 
 A determinação de componentes da gasolina, e a contribuição destes na 

qualidade e desempenho final, tem levado há um grande número de estudos que possam 

criar rotinas para o monitoramento deste combustível. O objetivo deste trabalho é 

identificar e quantificar os principais grupos de compostos que compõem a gasolina 

comercial distribuída em parte da região sudeste, através de análise multivariada de 

dados de espectroscopia FT-Raman, através de regressão por Mínimos Quadrados 

Parciais (PLS – “Partial Least Squares’) e utilizando à análise dos componentes principais 

(PCA). Foram utilizadas 120 amostras aleatórias, do laboratório de combustíveis da PUC-

Rio no período de janeiro a junho de 2004, as quais fazem parte do programa de controle 

de combustível. Todas as amostras foram submetidas à análise por cromatografia gasosa 

(CG) e espectroscopia FT-Raman no mesmo dia. Foram coletados todos os espectros FT-

Raman, e foram determinados a concentração dos principais grupos componentes da 

composição das gasolinas comerciais pelo método PONA/PEONA para parafinas(P), 

olefinas(O), naftênicos(N), aromáticos(A) e etanol(E). Os dados obtidos foram tratados por 

PLS/PCA de modo a se obter uma correlação de cada região específica dos espectros 

FT-Raman com os resultados obtidos por CG através dos métodos PONA/PEONA. 

 

Palavras chaves: 
Gasolina; FT-Raman; PONA; cromatografia, PLS. 
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Abstract 

Gonzalez, Marcos. Use of multivaried analysis to determine the gasoline 
composition from the FT-Raman spectroscopy and gaseous 
chromatography. Departamento de Química – PUC-Rio, 2004. Dissertação de 
Mestrado – Departamento de Química, Pontifícia Universidade Católica do Rio de 
Janeiro. 

 

The determination of the gasoline components, and the contribution of these in the 

quality and final performance, had in the past a great number of studies that can create 

routines for the monitoramento of this fuel. The objective of this work is to identify and to 

quantify the main groups of composites that compose the distributed commercial gasoline 

in part of the Southeastern region, through multivaried analysis of data of FT-Raman 

spectroscopy, through regression for Squared Minimums Partial (PLS - "Partial Least 

Squares') using for the analysis of the main components (PCA), 120 random samples of 

the fuel laboratory of PUC-Rio in the period of January the June of 2004, which is part of 

the program of fuel control. All the samples had been submitted to the analysis for 

gaseous chromatography (GC) and FT-Raman spectroscopy in the same day. The FT-

Raman spectra had been all collected, and had been determined the concentration of the 

main component groups of the composition of the commercial gasolinas for method 

PONA/PEONA for paraffin(P), olefin(O), naphthene(N), aromatic(A) and ethanol(E). The 

experimental data had been treated by PLS/PCA in order to get a correlation of each 

specific region of the FT-Raman spectra with the results giving for GC through methods 

PONA/PEONA. 

 

 

Keywords: 
Gasoline; FT-Raman; PONA; chromatography, PLS. 
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