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Conclusoes

O método FT-Raman — PLS empregado se mostrou satisfatério para
previsdo dos teores de parafinas, olefinas, nafténicos e aromaticos em amostras
de gasolinas.

Para o caso do teor de olefinas, foi encontrado o melhor resultado para
predicdo, mostrando-se um método promissor para uso em laboratérios de
controle.

Em relagdo ao etanol o método se mostrou satisfatorio, apesar do valor
do coeficiente de correlagdo da curva de predicdo nao apresentar um valor
proximo a 1. Quando se observa a tabela 14, verifica-se que as amostras estao
muito parecidas quanto ao teor de alcool etilico anidro combustivel (AEAC) nao
havendo uma variagao significativa, o que contribui para o baixo coeficiente de
correlacéo linear da curva de predigdo. Em contra-partida, o valor de predi¢ao
RMSEP = 0,39 demonstra que o modelo PLS para o teor de etanol esta bem
ajustado e foi bem desenvolvido.

Os resultados apresentados mostram que o método FT-Raman — PLS
para a predicdo de composicdo de gasolinas comerciais foi considerado
satisfatorio, com relagcdo a exatiddo e a precisdo, a partir de valores obtidos
usando a cromatografia gasosa como método-padrao de referéncia. No entanto,
os modelos construidos, precisam ser testados quanto a repetibilidade e a
reprodutibilidade do método, uma vez que o universo de variagdo na composi¢cao
quimica da gasolina é grande.

O fato de se considerar algumas amostras como andmalas na
determinacao do modelo PLS de predi¢ao de todas as propriedades, mesmo que
estas amostras estejam dentro da faixa de teor médio, pode estar relacionado a
pequena faixa de variagcdo entre os valores de alguns dos teores medidos.
Alguns problemas experimentais, tais como variacdo de tensdo elétrica em
horarios de picos de consumo, durante a obtencdo dos espectros FT-Raman
podem ter contribuido para a anomalia dessas amostras.

Mesmo assim, o método FT-Raman - PLS mostrou-se bastante
promissor como uma alternativa na analise de gasolinas para se determinar a

composicao (PEONA) de amostras de gasolinas em substituicao a cromatografia
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gasosa (CG) por ser rapido, em média de 3 min para obtencdo do espectro FT-
Raman e em torno de 5 min para predicdo via PLS; € uma técnica limpa;
trabalha com uma aliquota de amostra em torno de 2 mL — menor custo; e é de
facil manipulagao.

Algumas ac¢bes podem vir a melhorar o método FT-Raman — PLS.
Sugere-se um estudo com amostras de gasolina contendo teores de etanol mais
diferenciados entre si. Outra sugestdo é otimizar o método cromatografico
(PONA) para aumentar o grau de confiabilidade dos valores de referéncia, ja que
ainda existem alguns picos sem identificagdo e quantificagdo precisa. Também
se sugere aumentar o numero de scans quando da obtenc&o dos espectros FT-
Raman, para diminuir o nivel de ruido, e fazer algum tratamento matematico nos
espectros FT-Raman que venham a apresentar fluorescéncia para corrigir este

efeito.
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