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“O motor diesel pode ser alimentado com 6leos
vegetais e podera ajudar consideravelmente o
desenvolvimento da agricultura nos paises onde ele
funcionar. Isso parece um sonho do futuro, mas eu
posso predizer com inteira convicgao que esse modo
de emprego do motor diesel pode, em dado tempo,
adquirir uma grande importancia.”

Rudolf Diesel, 1911



RESUMO

Na busca por combustiveis alternativos que possam substituir gradualmente os derivados de
petroleo, o biodiesel é apontado como um substituto para o diesel mineral e é definido como um
biocombustivel obtido a partir da transesterificacdo de triglicerideos. O presente trabalho tem
como objetivo a otimizacdo e aplicacdo de redes neurais artificias (ANNs) na predicdo de
viscosidade, indice de iodo, periodo de inducdo, niUmero de cetano, massa especifica e ponto de
entupimento de filtro a frio (PEFF) de biodiesel, propriedades inerentes a composicdo. As
variaveis de entrada foram os percentuais de 13 ésteres metilicos de acidos graxos (FAMES)
mais comuns em biodieseis e, como a transesterificacdo ndo altera o perfil de ésteres de acidos
graxos da matéria-prima, o meétodo ANN permitiu a predi¢éo das seis propriedades, seja antes
da transesterificacdo, apos a sintese de biodiesel ou durante 0 armazenamento. Portanto, este
método pode ser Util como uma ferramenta para avaliar o potencial de matérias-primas para
produzir um biodiesel com boa qualidade e para alcancar melhorias relativas aos métodos
oficiais. O processo de otimizacdo da ANN ocorreu em trés etapas: teste dos algoritmos para
ajuste de pesos, teste das condicOes de parada e teste das funcdes de ativacdo, e as propriedades
fisico-quimicas foram tratadas de forma independentes. Para o conjunto de amostras de teste,
que simula as amostras reais, a aplicagdo das ANN otimizadas forneceu resultados com a raiz
do erro médio quadratico (RMSE) de 0,55 mm#/s, 3,49 g/100g, 0,89 h, 2,06, 2,89 kg/m3 e 2,61
°C para viscosidade, indice de iodo, periodo de inducdo, nimero de cetano, massa especifica e
PEFF, respectivamente, 0 que assegura a viabilidade do método proposto. Uma comparacao
entre 0 método proposto e métodos lineares, ambos com base na composicao de biodiesel, indica

gue o modelo de ANN é mais adequado para o problema abordado.

Palavras-chave: Redes neurais artificiais. Parametros de qualidade de biodiesel. Predigédo de

propriedades. Matrizes vegetais.



ABSTRACT

Alternative fuels have the potential to replace gradually the petroleum derivatives, and the
biodiesel, that is a biofuel obtained from transesterification of triglycerides, is pointed as a
substitute for mineral diesel. The present work focus on the optimization and application of
artificial neural networks (ANNSs) on the prediction of viscosity, iodine value, induction period,
cetane number, specific gravity and cold filter plugging point of biodiesel, which are properties
inherent to the composition. The input variables were the percentage of 13 fatty acid methyl
esters (FAMEs) more common in biodiesels and, once the transesterification does not modify
the fatty esters profile of the raw materials, the ANN method allowed the prediction of the six
properties, even before the transesterification, after synthesis of the biodiesel or during the
storage. Therefore, this method can be useful as a tool to evaluate the potential of raw materials
to produce a biodiesel with good quality and to reach improvements on official methods. The
optimization process of ANN occurred in three steps: test of algorithms for adjusting weights,
test of stopping condition and test of activation functions, and the physicochemical properties
were treated independently. For the set of test samples, which simulates real samples, the
application of the optimized ANNs provided results with root mean squared errors (RMSE) of
0.55 mm?/s, 3.49 ¢/100g, 0.89 h, 2.06, 2.89 kg/m? and 2.61 °C for viscosity, iodine value,
induction period, cetane number, specific gravity and cold filter plugging point, respectively,
what ensures the feasibility of the proposed method. A comparison between the proposed
method and linear methods from literature, both based on the biodiesel composition indicate
that our ANN model is much more adequate to the problem addressed.

Keywords: Artificial neural networks. Quality parameters of biodiesel. Properties prediction.

Vegetable raw materials.
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1 INTRODUCAO

Nos ultimos anos, a viabilidade de novas fontes energéticas tem sido fortemente debatida
e estudada por diversos centros de pesquisas espalhados pelo mundo, a fim de buscar
combustiveis alternativos que substituam gradativamente os derivados de petroleo. Tal
comedimento é motivado pelo declinio dos recursos petroliferos, pela estimativa de aumento do
consumo energético nos proximos anos e pela busca por segurancga energetica e ambiental.

Essas medidas tém motivado a proliferacdo de ferramentas e técnicas para o
monitoramento e controle da qualidade de biocombustiveis. O biodiesel é um exemplo do
emprego de biomassa para a producdo de energia. Como subproduto, obtém-se glicerol livre e,
em menor quantidade, sab8es residuais e residuos de catalisador e alcool [1]

O uso do biodiesel, como combustivel alternativo ao diesel mineral, pode proporcionar
algumas vantagens, como a redugéo das emissdes de gases que contribuem para 0 aquecimento
global, maior viscosidade e, consequentemente, maior lubricidade, além de possuir baixo risco
de explosdo e rendimento similar ao diesel quando referente a poténcia e ao torque [2]. Ademais,
0 biodiesel pode ser adicionado em até 20% de volume ao diesel sem a necessidade de
modificagdes no motor [3].

No Brasil, a diversidade e a abundancia de matérias-primas utilizadas para a produgéo
de biodiesel, o clima tropical e a extensa area geografica contribuem para que o biodiesel seja
uma fonte promissora de energia renovavel no pais [4] [5]. A trajetoria do biodiesel no Brasil se
iniciou com estudos sobre combustiveis alternativos e renovaveis realizados pelo Instituto
Nacional de Tecnologia, na década de 20 do século XX [6] e ganhou destaque em meados de
1970, com a criaco do Plano de Producéo de Oleos Vegetais para Fins Energéticos (Pro-6leo)
[7].

Na década de 1980, o Governo Federal langou o Pro-6leo, pela Resolucdo n° 7 do
Conselho Nacional de Energia. A partir de 1986, os precos do petrdleo despencaram, diminuindo
a pressdo para economizar energia e aumentar a produtividade energética nacional. O resultado
foi a reducdo de incentivos governamentais as atividades de producdo experimental de oOleo
diesel de origem vegetal [7].

No ano de 2003, iniciaram-se os estudos para a solidificacdo de uma politica de biodiesel
no Brasil e, em 2004, foi criado o Programa Nacional de Producéo e Uso do Biodiesel (PNPB).
Em 2005, o Congresso Nacional aprovou a lei n° 11.097/05 que dispde sobre a introducéo do
biodiesel na matriz energética brasileira, onde determina percentuais minimos de mistura de

biodiesel ao diesel e 0 monitoramento da inser¢éo do novo combustivel no mercado [7].
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De forma geral, 0 Governo Federal retomou e fortaleceu as politicas pablicas tanto na
pesquisa como na producdo de energias renovaveis. O resultado foi 0 aumento no consumo de
biodiesel no pais e a proliferacdo de pesquisas, trabalhos publicados e patentes desenvolvidas na
area.

Alguns dos problemas abordados em diversos tipos de estudos visam garantir a qualidade
do biodiesel, diminuir o elevado custo na aquisicdo e manutencdo dos equipamentos para a
determinacdo das propriedades fisico-quimicas do biodiesel e acelerar a aquisi¢cdo dos resultados
das analises de propriedades fisico-quimicas, pois 0s atuais métodos consomem um alto tempo
para a concluséo do processo.

A anélise do potencial de uma oleaginosa para producéo de biodiesel, antes da realizacao
do processo de transesterificacdo, se torna uma alternativa interessante pois evita toda a etapa
dispendiosa da fabricacéo de biodiesel e das analises de suas propriedades para a avaliacdo de
uma determinada oleaginosa, além de contribuir para assegurar a qualidade do biodiesel.

Uma vez que a transesterificacdo ndo altera o perfil de ésteres de &cidos graxos da
matéria-prima [8] [9], a aplicacdo de redes neurais permite a predicdo das propriedades fisico-
quimicas que estejam diretamente relacionadas a composicdo da matriz, seja antes da
transesterificacdo (a partir da composi¢do do 6leo ou gordura), apés a sintese do biodiesel ou
durante o armazenamento. Isso possibilita 0 monitoramento dessas propriedades a qualquer
momento desde a escolha da matéria-prima até a distribuicdo ou consumo do biocombustivel.

Desse modo, se torna extremamente relevante a estimativa dos parametros de qualidade
do biodiesel, antes mesmo da transesterificacdo, para avaliar o potencial de matrizes vegetais

para produzir um biodiesel e inclusive atingir melhorias em relacdo aos métodos oficiais.

1.1 Objetivo Geral

Avaliar oleaginosas para a producao de biodiesel pela predi¢cdo de propriedades fisico-

quimicas a partir de ésteres inerentes (ou relacionados) as estruturas moleculares.

1.2 Objetivos Especificos

* Preparar um banco de dados a partir da composicdo de biodiesel e das propriedades fisico-
quimicas relacionadas a composicao;
* Desenvolver mecanismos para estruturar, construir, ampliar e compartilhar uma base de dados

de 6leos e biodieseis;
16



* Prover um método eficiente e de baixo custo para a predicao de propriedades fisico-quimicas,
por meio da proposicao e aplicacdo de redes neurais artificiais;

» Comparar os resultados de predicao obtidos com métodos disponiveis na literatura.

1.3 Contribuicéo do Presente Estudo

Os resultados obtidos no presente trabalho proporcionam um método eficiente e de baixo
custo para predicédo de propriedades fisico-quimicas de biodiesel relacionadas a composicao do
6leo, visto que os percentuais de ésteres permanecem praticamente inalterados mesmo apds a
transesterificacdo. Desse modo, a avali¢do do potencial de um determinado éleo para a producédo
de biodiesel se torna vidvel, bem como a analise dos parametros de qualidade do biodiesel
estudados: indice de iodo, massa especifica, nimero de cetano, viscosidade cinematica, periodo

de induc&o e ponto de entupimento de filtro a frio (PEFF).
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2 FUNDAMENTACAO TEORICA

A Agéncia Nacional do Petroleo, Gas Natural e Biocombustiveis (ANP), por meio da
Resolucdo n° 45 de 2014 (RANP 45/2014), define biodiesel como um combustivel composto
de alquil ésteres de &cidos carboxilicos de cadeia longa, produzido a partir da transesterificacdo
e/ ou esterificacdo de matérias graxas, de gorduras de origem vegetal ou animal, com um alcool
de cadeia curta [10], como metanol ou etanol.

Para a producéo de biodiesel, mais de 300 matérias-primas tém sido utilizadas, incluindo
6leos comestiveis e ndo comestiveis, 6leos brutos, dleos usados em frituras e gorduras animais
[11]. Dentre as principais matérias-primas, destacam-se os 6leos de soja, palma, algodéo, colza,
pinhdo-manso, girassol e 0 sebo bovino, porém todos os 6leos vegetais, enquadrados na categoria
de dleos fixos ou triglicerideos, e gorduras animais podem ser usados [1].

Segundo dados da ANP, em 2013 a principal matéria-prima do biodiesel, no Brasil, foi
0 Oleo de soja, com 76,39% do total, e a rota metilica foi a mais utilizada [12]. Os percentuais
de cada matéria-prima, em volume dos 2,9 milhdes m? de biodiesel produzidos no Brasil, estdo

representados no gréfico da Figura 1.

Figura 1 - Percentual em volume das matérias-primas utilizadas na producéao de biodiesel (B100) no Brasil, em
2013

19,80%

1,60%
2,20%

= Oleo de soja = Oleo de algodado Gordura animal (1) = Outros materiais graxos (2)

Fonte: Adaptada de ANP (2014)

Nota: (1) Inclui gordura bovina, gordura de frango e gordura de porco. (2) Inclui 6leo de palma, 6leo de amendoim,
o6leo de nabo-forrageiro, 6leo de girassol, 6leo de mamona, dleo de sésamo, 6leo de fritura usado e outros materiais
graxos.

A reacdo de transesterificacdo, esquematizada na Figura 2, geralmente é conduzida com
alcoois de cadeia curta, como metanol e etanol, resultando na sintese de uma mistura de alquil
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ésteres (biodiesel) e obtendo-se como subproduto um trialcool, o glicerol. O metanol, apesar de
sua toxicidade, é o alcool mais amplamente utilizado por ser mais reativo, diminuindo o tempo

da reacdo e aumentando o rendimento [1] [13].

Figura 2 - Reagdo de transesterificacdo

HI 1
R
P
\ 0
. O HO _-,_D? 0 i
) Catalis ) R’ =0
1 atalisador e - , R
0~ D—\ +3R~OH —= \g -+ R
e
%o
R
Trighcerideo Alcool Glicerol Biodiesel

Fonte: LOBO et al. (2009)

Na transesterificacdo, diversos catalisadores podem ser empregados, destacando-se
acidos fortes (como os &cidos sulfarico e sulfonico), bases fortes (hidréxidos, alcoxidos e
carbonatos de s6dio ou potassio), bases ndo-idnicas (aminas, amidinas, guanidinas, entre outras)
e enzimas hidroliticas (lipases). A catalise basica, por meio de alcoxidos de metais alcalinos, é
mais empregada a nivel comercial, pois é mais rapida e envolve catalisadores menos corrosivos

do que os compostos acidos [13] [14] [15].

2.1 Aspectos Técnicos, Propriedades e Qualidade do Biodiesel

A garantia da qualidade do biodiesel esta diretamente ligada ao atendimento das
especificacdes deste combustivel aos padrdes de qualidade, os quais sdo normalizados pela ANP
por meio do Regulamento Técnico n° 3 da RANP 45/2014 [10]. A determinacédo de padrdes de
qualidade tem como objetivo a fixacgdo de teores limites dos contaminantes que ndo prejudiquem
a qualidade das emiss6es da queima e que assegurem o bom desempenho, a integridade do motor
€ a seguranca no transporte e manuseio [13].

As propriedades do biodiesel, em parte, podem ser influenciadas por sua composicao, a
qual é diretamente dependente da matéria-prima (6leos e gorduras, vegetais e animais). Outros
fatores, além da composicéo dos ésteres, como o processo de producao, contaminantes oriundos
da matéria prima e condi¢des de armazenamento e manuseio, podem influenciar a qualidade do

biodiesel. Em outros termos, a avaliacdo da qualidade do biodiesel pode ser obtida através da
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determinacdo da sua composicdo quimica e propriedades fisico-quimicas do combustivel [16].
A Tabela 1 mostra a composicao de acidos graxos de alguns tipos de éleos [17] [18] [19].

Tabela 1 - Composicdo de 6leos vegetais de diferentes fontes

Composicdo de Acidos Graxos (% massa)

gg?gfﬁa Laurico Miristico Palmitico Estearico Oleico Linoleico Linolénico Ricinoleico Outros
(C12:0) (C14:0) (C16:0) (C18:0) (C18:1) (C18:2) (C18:3) (C18:10H)
Algas 0 0,6 6,9 3 75,2 12,4 1,2 0 0,7
Babacu 48,8 17,2 6,9 4 14,2 18 0 0 7,1
Algodao 0 0 28,3 0,9 13,3 57,5 0 0 0
ﬁgg?ﬂo 0,2 2,9 24,3 22,8 40,2 3,3 0,7 0 5,6
Canola 0 0 3,8 1,9 63,9 19 9,7 0 1,7
Mamona 0 0 0,9 11 3,1 4 0,6 90,3 0
Coco 47,7 18,5 91 2,7 6,8 2,1 0,1 0 13
Milho 0 0 12,1 1,8 27,2 56,2 13 0 14
Pinnao 0 0 12,7 5,5 391 416 0.2 0 0,9
Dendé 0,3 1,1 421 4,2 40,8 9,5 0,3 0 1,7
Colza 0,1 0 4,2 1,6 59,5 21,5 8,4 0 4,7
Soja 0,1 0,1 11,6 3.9 23,7 53,8 59 0 0,9
Girassol 0,1 0,1 6,4 3,6 21,6 66,2 15 0 0,5
Tucum 52,5 25 7,5 0,4 8,4 2,1 0 0 4,1

Fonte: Adaptada de BAJPAI e TYAJI (2006), APPLEWITE e OTHMER (1980), GUNSTONE et al. (1994)

Os padrdes de qualidade presentes na RANP 45/2014 foram constituidos com base nas
normas da Associacao Brasileira de Normas Técnicas (ABNT) e nas normas internacionais da
American Society for Testing and Materials (ASTM), da International Organization for
Standardization (ISO) e do Comité Européen de Normalisation (CEN). A Tabela 2 mostra
diferentes padrGes de qualidade para o biodiesel de distintos paises [20] [10] [21].
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Tabela 2 — Padr6es de qualidade para biodiesel de diferentes paises

Brasil USA Europa Alemanha Austrélia india Jap&o Africa do Sul
Propriedades Unidades ANP ASTM EN DIN IS JASO SANS
45/2014 D6751-12 14214:2012 51606 15607 M360 1935
Limpido e
Aspecto - isento de - - - - - - -
impurezas
- 850 - 900 a 860 - 900 a 875-900 a 860 - 890 a 860 - 900 a 860 - 900 a
3 - -
Massa especifica kg/m 20°C 15°C 15°C 15°C 15°C 860 - 900 15°C
Z’O'f‘éos'dade cinematica a mme/s 30-6,0 1,9-6,0 35-50 35-50 35-50 25-6,0 35-50 35-50
Agua e sedimentos, méx. mg/kg 200 (1) 500 500 300 500 500 500 500
Contaminag&o total, max. mg/kg 24 - 24 20 24 24 24 24
Ponto de fulgor, min. °C 100 93 101 110 120 120 120 120
Teor de éster, min. % massa 96,5 - 96,5 - 96,5 96,5 96,5 96,5
0,30a10% 0,30a10% no
. . 0,05 em 100% 0,03em 100% 0,05em 100% 0,05em 100% no residuo de residuo de
Residuo de carbono, max. % massa - - o a o
de amostra de amostra de amostra de amostra destilacdo da  destilagdo da
amostra amostra
Cinzas sulfatadas, max. % massa 0,02 0,02 0,02 0,03 0,02 0,02 0,02 0,02
. 15 para S15;
Enxofre total, max. mg/kg 10 15 10 10 500 para S500 50 10 10
Sédio + Potéssio, méax. mg/kg 5 5 Anotar 5
Calcio + Magnésio, max. mg/kg 5 - 5 Anotar 5
Fdsforo, méx. mg/kg 10 10 10 10 10 10 10
1 para enxofre
Cororoswlldade ao cobre, 3ha i 1 3 1 1 <10 mg/kg; 3 1 1 1
50 °C, max. para enxofre >
10 mg/kg
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Tabela 2 (cont.)

Brasil USA Europa Alemanha Australia india Jap&o Africa do Sul
Propriedades Unidades ANP ASTM EN DIN 1) IS JASO SANS
14/2012 D6751-12 14214:2012 51606 15607 M360 1935
Ponto de névoa, max. °C - Anotar - - - - -
Numero de cetano, min. - Anotar 47 51 49 51 50 51 51
:c;?it; (rjﬁéir.ltuplmento de filtro oc @) i @) i Anotar i i i élrg\\::rrgg));
Filtrabilidade a frio, max. S - 200 - - - - -
indice de acidez, méx. mg KOH/g 0,50 0,50 0,50 0,50 0,80 0,50 0,50 0,50
Glicerina livre, max. % massa 0,02 0,02 0,02 0,02 0,02 0,02 0,02 0,02
Glicerina total, max. % massa 0,25 0,24 0,25 0,25 0,25 0,25 0,25 0,25
Monoglicerideos, méax. % massa 0,70 - 0,70 0,80 - - 0,80 0,80
Diglicerideos, max. % massa 0,20 - 0,20 0,40 - - 0,20 0,20
Triglicerideos, max. % massa 0,20 - 0,20 0,40 - - 0,20 0,20
Metanol e/ou Etanol, max. % massa 0,20 ijlfé S:chl)gg,ge 0,20 0,30 - 3) 0,20 0,20
indice de iodo, max. g 1,/100g Anotar - 120 115 Anotar 120 140
;eirnilodo de inducédo a 110°C, h 8 3 8 i i 6 i 6

Fonte: Adaptado de MARQUES et al. (2014)

(1) Para efeito de fiscalizacéo, nas autuagdes por ndo conformidade, serd admitida variacdo de +50 mg/kg no limite do teor de 4gua no biodiesel para o

produtor e de +1 50 mg/kg para o distribuidor.

(2) Ponto de entupimento de filtro a frio varia de acordo com a area de comercializagéo de biocombustivel.
(3) Teor maximo de alcool é de 0,20% em massa de metanol ou 0,20% em massa de etanol.
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O presente trabalho focaliza seis propriedades (nimero de cetano, viscosidade, massa
especifica, periodo de inducdo, indice de iodo e PEFF) das 24 propriedades estabelecidas pela
RANP 45/2014, conforme foram apresentadas na Tabela 2. Ressalta-se que algumas
caracteristicas do biodiesel estdo relacionadas ao tamanho da cadeia e a quantidade de
insaturacdes e suas posi¢des na cadeia [17], ou seja, estdo diretamente ligadas aos ésteres de
acidos graxos que o compdem [22] [9].

Nesse contexto, os critérios estabelecidos para a escolha das seis propriedades foram a
forte relagdo com a composicdo do dleo, além da disponibilidade de equipamentos para a analise
das amostras no Laboratdrio de Pesquisa em Quimica Analitica (LPQA) da Universidade
Federal do Maranhdo (UFMA) e no Laboratério de Analises e Pesquisa em Quimica Analitica
de Petroleo e Biocombustiveis (LAPQAP).

O ndmero de cetano, analogamente a octanagem, € uma medida da qualidade de
combustdo de combustiveis diesel durante a ignicdo por compressdo [23]. Tal propriedade esta
relacionada com o tempo de atraso de igni¢do, ou seja, quanto maior o0 nimero de cetano mais
curto sera o tempo de ignicéo [13].

O ndmero de cetano € dependente da composicdo dos ésteres graxos de um biodiesel.
Quanto maior as cadeias de carbono de acidos graxos e mais saturados, maior sera 0 nimero de
cetano [23]. Portanto, um fator importante na redugdo do nimero de cetano é o grau de
insaturacao.

A viscosidade cinematica mede a resisténcia ao escoamento de um fluido [9] e aumenta
linearmente com o tamanho das cadeias carbdnicas e com o aumento do grau de saturacdo. Além
disso, tem influéncia no processo de queima na camara de combustdo do motor [13]. Alta
viscosidade ocasiona diminuicdo no fluxo de injecdo e na atomizacdo causando,
consequentemente, combustdo incompleta, provocando entupimento do filtro de combustivel e
gerando formacdo de depdsitos na cdmara de combustao [13] [24] [25].

A massa especifica do biodiesel esta diretamente ligada com a sua estrutura molecular.
Quanto menor o nimero de insaturagdes presentes na molécula e maior o comprimento da cadeia
carbbnica do alquil éster, maior serd a massa especifica [13]. Além disso, a presenca de
contaminantes (alcool ou substancias adulterantes) pode influenciar na massa especifica do
biodiesel.

O periodo de inducdo do biodiesel é uma das caracteristicas intrinseca a sua composi¢ao

graxa [26] e diretamente influenciada pela temperatura, fluxo de oxigénio e incidéncia de raios
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ultravioleta onde o combustivel fica exposto durante o tempo de armazenamento, além da
presenca de contaminantes que aceleram o processo de oxidac¢do, como tragos de metais.

Em resumo, o processo oxidativo se inicia geralmente nas duplas ligacdes, que se
apresentam como sitios reativos (partes da molécula mais propensas a reagir) bastante
suscetiveis a oxidacdo, principalmente quando separadas por um carbono bis-alilico ou
metilénico [22] [27] [28] [29]. Portanto, a taxa de oxidagdo estd relacionada mais com a
quantidade de sitios bis-alilicos do que com o nimero de insaturacoes [30].

O indice de iodo quantifica as insaturacdes dos ésteres de acidos graxos e € determinado
pela quantidade de gramas de iodo que reage diretamente com as ligagdes duplas ou triplas entre
carbonos, para 100 g de amostra. O nimero de insatura¢des nao tem apenas efeitos nos valores
de massa especifica e viscosidade dos biodieseis, mas também no periodo de inducéo [13].

Para avaliar o desempenho do biodiesel sob baixas condi¢des de temperatura, trés
caracteristicas precisam ser avaliadas, as chamadas propriedades de escoamento em baixa
temperatura: ponto de névoa (temperatura na qual se observa formacao dos primeiros cristais do
combustivel num processo de resfriamento), ponto de entupimento de filtro a frio (temperatura
em que as moléculas do combustivel se cristalizam em tamanho suficiente para entupir o filtro
e impedir o funcionamento do motor) [13] [31] e o ponto de fluidez (temperatura em que 0
combustivel perde sua fluidez).

Os limites dessas propriedades de escoamento em baixa temperatura s@o estabelecidos
conforme as condic¢es climaticas da regido onde o biodiesel vai ser comercializado [13] [10]. O
presente trabalho se atém somente a propriedade ponto de entupimento de filtro a frio.

A estabilidade oxidativa e 0 comportamento em baixa temperatura séo propriedades
criticas favorecidas por fatores opostos. Uma diminuicao no grau de insaturacoes, por exemplo,
favorece a estabilidade a oxidacao através do aumento do periodo de indugédo, porém promove

desempenho indesejado do biocombustivel a baixas temperaturas [9].

2.2 Panorama de Oleaginosas para a Producao de Biodiesel no Maranhao

O Maranhdo é um Estado localizado no oeste da regido Nordeste do Brasil, com
aproximadamente 331.937 km? de extensdo, abrangendo 217 municipios. Fronteirico com a
regido Norte do pais, 0 Maranh&o possui uma exuberante mistura de aspectos geograficos e uma
grande diversidade de ecossistemas. Além disso, o Estado do Maranhdo possui uma extensdo

litordnea de 640 km, a qual representa 8,7% do litoral brasileiro, o segundo maior do pais.
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Considerando-se fatores limitantes ao uso do solo, como fertilidade, disponibilidade de
agua e oxigeénio, entre outros, 0 Maranh&o possui uma consideravel area com aptiddo agricola,
correspondente a 52,2% de suas terras [32], o que gera vantagens para a producdo de
biocombustiveis. Tais vantagens proporcionam consideravel reducdo do custo da matéria-prima,
cuja contribuicdo para o preco do biodiesel pode variar de 70% a 95% [33].

Nesse contexto, o Estado do Maranhdo possui uma grande diversidade de espécies
oleaginosas com potencial para inclusdo no programa de biodiesel [34]. A Tabela 3 apresenta
algumas dessas matrizes e suas produgdes no Maranhao e no Brasil, em 2011.

O dendé e o pinhdo-manso, apesar de ndo estarem inclusos na produgdo do Maranh&o,
segundo dados do Instituto Brasileiro de Geografia e Estatistica (IBGE) [35], também serdo
estudados devido ao destaque que tém recebido nos ultimos anos na literatura, sendo bastante

promissores para a producéo de biodiesel [34] [36] [37].

Tabela 3 - Quantidades de soja, milho, algodao herbaceo, babacu, tucum, dendé e pinhdo manso produzidas pelo
Brasil e pelo Maranhdo em 2011 e participa¢des do Maranhdo no total da producéo nacional

Quantidade produzida em 2011 (t) Participacéo do

Produtos Brasil Maranhio Maranh&o no total da

producdo nacional (%)
Lavouras Spja 74.815.447 1.571.418 2,10
temporarias Milho 55.660.415 646.209 1,16
Algodao herbaceo 5.070.717 61.412 1,21
Extracdo Babacu 102.499 96.160 93,82
vegetal Tucum 516 153 29,65
Lavouras Dendé 1.301.192 - 0,00
permanentes Pinhdo manso 116 - 0,00

Fonte: Adaptada de IBGE (2011a), IBGE (2011b), CONAB (2012)

O mapa da Figura 3 mostra a producdo de soja, milho, algoddo, babagu e tucum
distribuidas pelos 217 municipios do Estado do Maranhdo, a partir de dados extraidos do IBGE
[38].

Nos ultimos anos, a producéo de soja (Glycine max) no Brasil tem assumido importancia
significativa devido a aumentos na demanda global e doméstica por derivados da soja e a
intervencOes governamentais para aumentar a oferta [39] [40], fazendo com que soja seja a
cultura de maior valor de produgéo nacional [35]. Atualmente o Brasil detém a segunda posi¢do
na producdo mundial de soja [41].

A soja € o terceiro produto mais cultivado no estado do Maranh&o, apesar de representar
apenas 2,10% da produc&o nacional, conforme mostrado na Tabela 3 [35]. E também a matéria-
prima mais empregada para a producéo de biodiesel no Brasil, sendo utilizada em 81,2% de todo
0 biodiesel produzido em 2011 [42].
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Figura 3 - Distribuicdo da producéo de soja, milho, algod&o, babagu e tucum no Estado do Maranh&o

I:I Milho

- Babagu e Milho

I:I Babagu, Tucum e Milho

- Babagu, Tucum, Soja e Milho
D Babagu, Soja e Milho

|:I Soja e Milho

Il soja, Algodio e Milho

Fonte: Adaptada de IBGE (2011c)

O milho (Zea mays L.) é a terceira cultura de maior valor de producéo e o terceiro mais
produzido no Brasil. No Maranhdo, é o quinto colocado no ranking de producédo agricola em
2011. Todavia, 0 Maranhéo contribui com apenas 1,16% do total nacional [35].

O algodoeiro (Gossypium hirsutum L.) é uma espécie de grande complexidade
morfoldgica. No Brasil, predominam as espécies de algodao arbdreo (perene) e de algodéao
herbaceo (anual) [43] [44]. Entretanto, a Tabela 3 apresenta dados referentes somente a producao
de algoddo herbaceo, ja que a producdo de algoddo arboreo € irrisbria em comparacdo ao
herbaceo [35].

A cultura de algodao tem sido foco de vérios estudos ja que o Brasil, de 2010 para 2011,
teve um aumento de 71,9% em sua producdo de algodao herbaceo, estimulado pela valorizacéo
do produto no mercado internacional [35]. Consequentemente, nesse mesmo periodo, o éleo de
algodéo teve alta de 72,2% na sua utilizacdo para a producdo nacional de biodiesel,

representando 3,7% do total produzido em 2011 [42].
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O babagu é uma espécie de origem brasileira, classificada por alguns botanicos como
Orbignya oleifera, O. speciosa, O. martiana ou ainda O. phalerata [45] [46]. E uma palmeira
extremamente resistente e que apresenta um grande potencial de regeneracao [46], cujos frutos
podem ser usados para a geracdo de biocombustiveis como biodiesel e até mesmo etanol [47]
[48].

No Brasil, a producdo de babagu se concentra no Estado do Maranhdo, que produziu o
equivalente a 93,82% da producao nacional em 2011, segundo dados do IBGE, apresentados na
Tabela 3 [49].

A palmeira Astrocaryum vulgare Mart, também conhecida como tucum ou awarra [50],
possui diversas espécies encontradas nas regifes do Nordeste e Amazonica do pais [51] e
floresce e frutifica durante quase o ano todo [52]. O Maranh&o, mesmo produzindo apenas 153
toneladas de améndoas em 2011 (Tabela 3), é o0 segundo maior produtor nacional de tucum.

O dendezeiro (Elaeis guineense) apresenta o maior rendimento dentre as plantas
oleaginosas, que pode chegar a até 8 t/ha.ano de 6leo [41]. Embora possua o0 maior potencial do
mundo em areas com aptiddo agricola, o Brasil é responsavel por uma fracdo quase invariavel
de apenas 0,5% do total mundial de producédo do 6leo de dendé ou de palma [53] [54].

Uma caracteristica interessante sobre o dendezeiro € seu enorme potencial de fixacéo de
carbono na biomassa [55]. Segundo estudos na Malasia, um hectare de plantagdo de dendezeiro
absorve, em média, 29,3 toneladas de gas carbonico, valor bastante significativo em comparacao,
por exemplo, com 3,52 toneladas de gas carbonico absorvido por hectare de plantacdo de soja
[56].

Atualmente o maior produtor de dendé no Brasil € o Estado do Para, responsavel por
83,18% da producdo nacional [35]. Apesar de ndo participar dessa producdo [35], 0 Maranh&o
possui condi¢Bes naturais compativeis com as exigéncias edafoclimaticas para o plantio do
dendezeiro [55] [57].

Assim como o dendé, o pinhdo-manso (Jatropha curcas L.) é outra oleaginosa que nao
esta inclusa na producéo agricola maranhense, apesar de ja ter pelo menos 12 hectares de area
plantada dessa cultura no Maranhdo [58]. A cultura de pinhdo-manso é bastante resistente a
limitagdo hidrica e se adapta facilmente a regides com condi¢des edafocliméaticas mais
estressantes [34] [37] [59].

No entanto, além de ndo ter sido totalmente domesticada e apresentar maturagdo nao

uniforme dos seus frutos, hd pouco conhecimento técnico sobre mecanismos de controle de
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pragas e doencas e sobre o tipo ideal de solo para o cultivo do pinhdo-manso, levando a baixa
produtividade [34].

Apesar dessas desvantagens, o pinhdo-manso tem recebido destaque em diversas
instituicdes de pesquisa [33] [34] [36] [37] [60], e foi até incluido como uma alternativa de
matéria-prima no PNPB [61], por ser uma cultura de facil propagacéo e crescimento réapido, e
pelo alto teor de 6leo, que pode chegar a 40% da semente [34] [59]. Além disso, a semente de
pinhdo-manso é tdxica e seu 6leo ndo € comestivel, ndo concorrendo, portanto, com o setor
alimenticio [34].

No que concerne os 6leos das espécies em estudo, a Tabela 4 mostra algumas
caracteristicas, como a composicao percentual graxa, a parte do fruto de onde é extraido o 6leo,
o teor de 6leo e o rendimento por hectare de plantagdo. As cadeias dos &cidos sdo denotadas por
XY, onde X representa a quantidade de atomos de carbono e Y expressa o numero de
insaturacoes.

Os percentuais de acidos graxos que compdem os Oleos podem variar conforme as
diversas condi¢des do cultivo (clima, indice pluviométrico, qualidade do solo, etc.). Essas
variacGes na composicdo podem ser bastante acentuadas, porém os acidos majoritarios sao

sempre oS mesmaos.

Tabela 4 - Caracteristicas dos 6leos vegetais das espécies em estudo

Acidos graxos Oleos vegetais
Estrutura | Nomenclatura Soja Milho Algodao | Babagu Tucum Dendé Fr;']gzzg
C 10:0 Acido céprico - - - 6,0 2,1 - -
C12:0 Acido laurico - - - 44,0 52,5 - -
C 14:0 Acido miristico - - - 17,0 25,0 - 0,1
C 16:0 Acido palmitico 11,3 11,8 28,3 8,0 75 40,3 19,0
C18:0 Acido esteéarico 3,5 2,0 0,9 45 0,5 3,1 5,6
c18:1 'Acido oleico 22,5 24,8 13,3 14,0 8,4 43,4 35,3
C18:2 Acido linoleico 54,6 61,3 57,5 2,0 2,1 13,2 38,4
c18:3 Acido linolénico 8,1 - - - - - -
Outros acidos - 0,1 - 45 1,9 - 1,6
Origem do 6leo Gréo Gréo Caroco | Améndoa | Améndoa | Améndoa | Semente
Teor de 6leo (%) 20 8-10 18-20 66 30-50 22 30-40
. , 200- 2.550- 2.000 - 1.200-
Rendimento do 6leo (kg /ha) 600 - 361 100-300 4250 8.000 1500
Referéncias [11[53] | [281[62] | [33][21] | [51][63] | [51] [64] [4}23531] [3‘;235’7]

Fonte: Autoria propria

Os oleos de soja, milho, algod&o e pinhdo manso sao ricos em &cidos graxos insaturados,
como os &cidos oleico e linoleico. Esse tipo de composicdo acarreta vantagens em propriedades

como aquelas que avaliam o desempenho do biodiesel a baixas temperaturas (ponto de
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entupimento de filtro a frio, ponto de névoa e ponto de fluidez), além de aumentar a lubricidade
do combustivel [22].

Por outro lado, os 6leos de babagu, tucum e dendé, ricos em acidos graxos saturados
como o &cido laurico, miristico e palmitico, sdo promissores para a producéo de biodiesel com
bom comportamento em propriedades como estabilidade oxidativa, niUmero de cetano e
viscosidade [22].

Diversos estudos tém sido publicados no sentido de estudar a estreita relacdo entre a
composicao e algumas propriedades do biodiesel [51] [60] [22] [24] [26] [65] [8] [28] [31].

2.3 Redes Neurais Artificiais e Aplicagdes

O termo Redes Neurais Artificiais (ANN, do inglés Artificial Neural Networks) tem sido
utilizado em diversos trabalhos cientificos publicados recentemente. A aplicagdo dessa
abordagem, a qual de alguma forma assemelha-se ao modelo biolégico do cérebro humano, ndo
se limita apenas as engenharias, mas ao emprego de forma multidisciplinar [66].

Com enfoque conexionista, as ANNs surgiram como uma alternativa a abordagem
simbdlica baseada em l6gica, no campo da Inteligéncia Artificial (Al). A motivagdo para o
emprego de ANNSs era justificado devido a relagcdo entre o desempenho da abordagem
conexionista e o da abordagem classica. No segundo caso, apesar da capacidade de resolver
diversos problemas complexos, se observava que, em algumas situacdes, como tarefas rotineiras
e/ou intuitivas ao ser humano, a abordagem classica ndo apresentava um desempenho
satisfatorio.

Historicamente, as principais publicacbes que introduziram as ANNs foram
desenvolvidas por McCulloch e Pitts (1943), Hebb (1949) e Rosenblatt (1958). McCulloch e
Pitts abordaram o modelo de neurdnio artificial, uma simplificacdo do que se conhecia a respeito
de neurdnios biolégicos na época [67]. Hebb, por sua vez, descreveu o modelo basico de rede
de auto-organizacdo [68], e Rosemblatt, o modelo de neurdnio artificial de aprendizado
supervisionado denominado Perceptron [69].

Em 1969, o trabalho desenvolvido por Minsky e Papert mostrava, de forma pessimista,
uma grande limitacdo referente ao modelo formal do Perceptron [70]. Em termos gerais, 0
Perceptron seria capaz de resolver, adequadamente, somente problemas com dados linearmente
separaveis. Tal afirmacdo favoreceu para que a area de 1A, na década 1970, se voltasse mais para

a abordagem ldgica (simbolica).
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Essa situacdo foi alterada somente na década de 1980, com a publicacdo de Rumelhart et
al. (1986). Essa pesquisa desenvolveu um modelo mateméatico denominado de Multi-Layer
Perceptron (MLP) [71] e provou que tal rede poderia ser treinada para atingir um valor desejado
de precisdo, para qualquer tipo de problema linearmente separavel ou nao [71] [72]. Na
realidade, as redes MLP podem ser vistas como um encadeamento de Perceptrons.

A MLP € uma rede neural feed forward que consiste em varios neurdnios conectados por
ligacGes ponderadas [73]. Os neurdnios sdo dispostos em diversas camadas: uma ou mais
camadas ocultas, e uma camada de saida, conforme a Figura 4. O presente trabalho adota a
convengdo de que os neurdnios de entradas ndo constituem uma camada, mas unidades de
entrada, j& que estes recebem um vetor externo e apenas 0 propaga, sem nenhum processamento,
por meio de conexdes ponderadas para a primeira camada oculta [73].

Na primeira camada oculta, os neurénios calculam suas ativacfes e passam o vetor para
as camadas conseguintes. Esse processo se difunde até finalmente causar a ativacéo de um vetor
na camada de saida [73]. Cada neurdnio na rede € uma unidade simples de processamento, que

computa sua ativacdo através de uma funcéo de ativagdo ou transferéncia [73] [74].

Figura 4 - Modelo de rede neural MLP

Unidades de entrada Camada de saida

Camadas ocullas

Fonte: Autoria propria

Os neur6nios sdo conectados entre si por pesos sindpticos adaptaveis. O processo de
treinamento de ANN consiste na modificacdo desses conjuntos de pesos, nos quais fica
armazenado o conhecimento adquirido, atribuindo valores apropriados e produzindo um

conjunto de saidas desejadas, ou seja, valores consistentes com um intervalo de erro
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estabelecido, geralmente baseados na regra de Hebb [68] [75]. Se a rede fornece bons resultados

de predicdo, esses pesos sdo mantidos. Sendo, a rede passara por mais ciclos de treinamento [74].

Uma caracteristica importante das ANNSs é a sua capacidade de aprendizado por meio de

exemplos [76]. Todavia as redes neurais precisam de um amplo banco de dados para o

treinamento, devido & sua natureza estocéstica, na qual os resultados do treinamento s&o

dependentes de parametros iniciais [77].

Cada algoritmo de aprendizado é desenvolvido para o ajuste de pesos (treinamento) de

uma arquitetura especifica [78]. A Tabela 5 faz uma associacdo entre paradigmas

(supervisionado, ndo supervisionado e hibrido), regras de aprendizagem, arquiteturas,

algoritmos de aprendizagem e aplicacoes.

Tabela 5 - Classificagdo de ANNS por tipos de aprendizado

Paradigma

Regra de
Aprendizagem

Arquitetura

Algoritmo de
Aprendizagem

Aplicacéo

Supervisionado

Perceptron com
uma camada

Algoritmos de
aprendizagem do

Classificacdo de padrdes

< perceptron
Correcdo do erro
Perceptron com . ~ N
e . Aproximag&o de funcéo,
multiplas camadas | Backpropagation redicio e controle
(MLP) predic
Algoritmo de
Boltzmann Recorrente aprendizagem de Classificacdo de padrdes
Boltzmann
Hebb Multicamadas em | Andlise discriminate Anélise de dados,
avango linear classificacdo de padrdes
Quantizacdo do Categorizacao em classes
Competitiva vetor de internas, compressao de
Competitiva aprendizagem dados
P Classificacdo de padrdes,
Rede ART ARTMAP categorizacdo em classes

internas

Correcéo do erro

Multicamadas em

Projecéo de

Anédlise de dados

avancgo Sammon
Em avanco ou Analise da Anélise de dados,
A componente x
competitiva L compressdo de dados
Hebb principal
Néo Rede Hopfield Aprgn_dlzagem Se Meméria associativa
Supervisionado memoria associativa -
. Quantizagdo de Categorizacao,
Competitiva x
vetores compressdo de dados
Competitiva SOM (Kohonen) | SOM (Kohonen) Categorlzzzz%sanallse de
Rede ART ART1, ART2 Categorizacédo
x . Classificacdo de padrdes,
Hibrido Corregao de erros e Rede RBF Algoritmo de aproximacao de fungdes,

competitiva

aprendizagem RBF

predicdo, controle

Fonte: Adaptada de Jain et al. (1996)
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Em geral, a escolha de uma das estruturas de ANNs apresentadas na Tabela 5 depende
de diversos fatores como a complexidade do problema, dimensdo do espago de entrada,
caracteristicas dinamicas ou estaticas, conhecimento a respeito do problema e representatividade
dos dados.

Para o presente trabalho, se emprega o paradigma supervisionado com a arquitetura MLP
como foco de estudo e aplicagdo. O modelo MLP é bastante utilizado na literatura para a predigdo
de propriedades fisico-quimicas de biodiesel [21]. O termo supervisionado implica na utilizacdo
de um supervisor externo responsavel por estimular as entradas da rede e observar a saida
calculada pela mesma, comparando-a com a saida desejada.

O processo de treinamento supervisionado de ANNs de multicamadas é equivalente a
um problema de otimizacéo ndo-linear irrestrito, onde uma fungédo de erro global € minimizada
a partir do ajuste de pesos da rede. Em geral, a literatura oferece uma grande variedade de
algoritmos de treinamentos que diferem na forma pela qual cada um procede no célculo da
direcdo de ajuste dos parametros [79].

O critério deste trabalho para a classificacdo dos algoritmos de otimizacao foi realizado
através da ordem das derivadas da funcdo objetivo. Portanto, o trabalho considerou a seguinte
classificagéo:

e Primeira ordem: Entende-se como o grupo de algoritmos que utilizam a derivada

primeira da fungdo a ser minimizada;

e Segunda ordem: Entende-se como o grupo de algoritmos que utilizam a derivada

segunda da funcéo a ser minimizada;

e Outros (sem diferenciacdo): Entende-se como o grupo de algoritmos nos quais

nenhuma derivada acima citada esteja envolvida.

A Tabela 6 apresenta uma lista de algoritmos classificados conforme o critério abordado
anteriormente.

A simplicidade conceitual, a facil implementacdo e os bons resultados obtidos em
trabalhos de ANNs tornaram o algoritmo backpropagation um dos métodos de treinamento mais
populares na literatura. Contudo, a baixa taxa de convergéncia do algoritmo backpropagation
(gradiente descendente) estimula a busca por técnicas de aceleragdo para ao problema de

otimizacdo do tempo de convergéncia.
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Tabela 6 - Publicagfes envolvendo aplicages de ANNs em combustiveis, dispostas por algoritmos

Ordem Algoritmos PublicacGes
Backpropagation (Padréo) [80] [81] [82] [83] [84] [85]
1° Ordem
Delta-Bar-Delta [80]
Conjugate Gradient
(Gradiente Conjugado) [80] [86] [87]
. [80] [85] [86] [87] [88] [89]
Levenberg-Marquardt [90] [91] [92] [3] [77]
2° Ordem
Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno [86] [94]
One Step Secant [85]
Genetic Algorithms
(Algoritmos Genéticos) [95] [96] [97]
Outros
Quickprop [80]

Fonte: Autoria prépria

Os demais algoritmos citados na Tabela 6, basicamente, sdo métodos de otimizacdo
aplicados ao treinamento de ANNs, com o objetivo de melhorar a taxa de convergéncia em
relacdo ao algoritmo de backpropagation padréo. Além disso, a coluna denominada publicacdes
referéncia a aplicacdo dos métodos para treinamento de ANNs em trabalhos publicados, em

periddicos, na area de combustiveis.

2.4 Trabalhos Relacionados

Neste capitulo, alguns trabalhos cientificos relacionados ao tema da pesquisa sao
selecionados e apresentados de forma resumida. A Tabela 7 apresenta, de forma organizada e
sucinta, publicacGes recentes voltadas para predicdo das propriedades ligadas a composicao do
biodiesel e utilizadas na presente pesquisa.

Em 2006, Ramadhas et al. publicaram o trabalho denominado Artificial neural networks
used for the prediction of the cetane number of biodiesel, com o objetivo de estimar a
propriedade do numero de cetano do biodiesel utilizando ANN, a partir da composicao de acidos
graxos de 6leos vegetais. Nessa pesquisa, obtiveram-se resultados na predicdo do nimero de

cetano comparaveis com os valores reais dessa propriedade. Em outros termos, a pesquisa indica
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que o método utilizado no artigo é eficaz para a predi¢cdo do nimero de cetano do biodiesel e

pode evitar 0 processo tanto demorado como dispendioso dos experimentos.

Tabela 7 - Métodos de predicdo aplicados a predicdo das propriedades do biodiesel e 6leos

Propriedades Titulo da Publicacao Ano Autores
Acrtificial neural networks used for the “I]?aar:?;hgsz A.S;
prediction of the cetane number of 2006 Mﬁraltja;s dHaran c
biodiesel. [74] T
. Padmakumari, K.
Numero de - -
Nadai, D. V.;
Cetano R )
- Simoes, J. B.;
Inference of the biodiesel cetane number by .
multivariate techniques. [98] 2013 Ga}tts, C.EN;
' Miranda, P. C. M. L.
Neural network (ANN) approach to
biodiesel analysis: analysis of biodiesel Balabin, R. M.;
density, kinematic viscosity, methanol and | 2011 | Lomakina, E. I.;
water contents using near infrared (NIR) Safieva, R. Z.
spectroscopy. [77]
Saldana, D. A;;
Starck, L.;
Viscosidade Prediction of density and viscosity of Pascal, M.;
biofuel compounds using machine learning | 2012 | Rousseau, B.;
methods. [99] Ferrando, N.;
Creton, B.
Neural network prediction of biodiesel Meng, X
kinematic viscosity at 313 K [100] 2014 | Jia, M.;
y Wang, T.
Estimation of vegetables oil-based ethyl Saeid, B.; .
. . . e Aroua, M. K;;
esters biodiesel densities using artificial 2008 .
neural networks. [101] Raman, A. A A;
» ' Sulaiman, N. M. N.
Massa Especifica
Application of artificial neural network to Kumar. J.-
predict properties of diesel — biodiesel 2010 Bansall A
blends. [102] T
Predicting oxidative stability of vegetable S
oils using neural network system and 2000 Przybyls!q, R
. Zambiazi, R. C.
endogenous oil components. [103]
. Marques, D. B.;
Per|od9 de Barradas, A. O;
Inducdo / Romariz, A.R. S;
Estabilidade Recent Developments on Statistical and Viegas I' M A
Oxidativa Neural Network Tools Focusing on 2014 gas, D
Biodiesel Quality [21] Luz, DA,
Barros, A. K. D.;
Labidi, S.;
Ferraudo, A. S.
indice de lodo Near-Infrared (NIR) Spectroscopy for
Biodiesel Analysis: Fractional . )
Popto de q Composition, lodine Value, and Cold Filter | 2011 S:%i@:’ls';ﬂ"
Erlztilif)rlom;rlltrci)o € Plugging Point from One Vibrational o

Spectrum. [104]

Fonte: Autoria propria
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No trabalho de Nadai et al., em 2013, intitulado Inference of the biodiesel cetane number
by multivariate techniques, foi implementado um método que consiste na aplicagdo sucessiva de
analise de componentes principais (PCA, do inglés principal componentes analysis), fuzzy
clustering e ANNs em conjunto de dados (informacao estrutural de Ressonancia Magnética
Nuclear de préton (*H NMR) dos ésteres graxos de biodiesel). O objetivo da pesquisa foi obter
0 nimero de cetano de diferentes tipos de misturas complexas a partir de dados de substancias
puras (ésteres). Os autores salientaram duas caracteristicas principais como determinantes para
os valores de indice de cetano: o niumero de duplas liga¢bes carbono-carbono e a estrutura da
unidade de alcool em cada éster graxo.

Em 2011, Balabin et al. realizaram comparacgdes de desempenhos de técnicas lineares e
ndo-lineares (regressdo linear maltipla (MLR, do inglés multiple linear regression), regressao
por componentes principais (PCR, do inglés principal componentes regression), regressdo por
minimos quadrados parciais (PLS, do inglés partial least squares), Poly-PLS, Spline-PLS e
ANN) pelo trabalho denominado Neural network (ANN) approach to biodiesel analysis:
analysis of biodiesel density, kinematic viscosity, methanol and water contents using near
infrared (NIR) spectroscopy. O trabalho objetivou a predicdo das propriedades de biodiesel
(densidade, viscosidade, teor de &gua e contetdo de metanol) a partir de espectros de
infravermelho préximo. Os autores sugerem o uso de ANNS cujos resultados, no trabalho em
questdo, foram superiores quando comparados aos modelos lineares (MLR, PCR e PLS) e aos
demais ndo-lineares (Poly-PLS e Spline-PLS).

Na pesquisa de Saldana et al., em 2012, o estudo (Prediction of density and viscosity of
biofuel compounds using machine learning methods) abordou modelos dependentes de
temperatura para a predi¢éo de densidade e viscosidade. Em outros termos, o trabalho indica a
possibilidade de prever a densidade e viscosidade dindmica em diferentes temperaturas
utilizando distintas combinacdes de algoritmos de aprendizagem (ANN e maqguinas de vetores-
suporte (SVM, do inglés support vector machine)) e descritores.

Em 2014, Meng et al. com o trabalho denominado de Neural network prediction of
biodiesel kinematic viscosity at 313 K realizou a predicdo da propriedade de viscosidade
cinematica do biodiesel a partir de redes neurais artificiais. A pesquisa utilizou 105 amostras de
biodieseis coletadas da literatura e aplicou como entrada 19 tipos de FAME. Os resultados
obtidos sugeriram as ANN como opc¢éo na predicédo da viscosidade cinematica com o coeficiente

de correlacdo de 0,9774.
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O trabalho Estimation of vegetables oil-based ethyl esters biodiesel densities using
artificial neural networks, publicado em 2008 por Saeid et al., aplicou a abordagem de ANN,
com trés camadas e nove neurdnios na camada oculta, para prever a densidade de varios vegetais
a base de 0leo de esteres etilicos de biodiesel. Os resultados obtidos, segundo os pesquisadores,
tiveram uma boa concordancia com os dados medidos.

Em 2010, Kumar e Bansal publicaram o trabalho designado Application of artificial
neural network to predict properties of diesel — biodiesel blends, a ideia foi avaliar ferramentas
de determinacéo de propriedades de misturas diesel-biodiesel. As técnicas tanto linear PLS como
n&do-linear ANN, com variagdes nas arquiteturas e algoritmos de treinamento, foram usadas para
estimar ponto de fulgor, ponto de combust&o, densidade e viscosidade do 6leo diesel e misturas
de biodiesel. Os pesquisadores concluiram que os melhores resultados foram obtidos por ANN.

O trabalho Recent Developments on Statistical and Neural Network Tools Focusing on
Biodiesel Quality, publicado em 2014 por Marques et al., realizou uma revisdo literaria sobre
recentes trabalhos preditivos de propriedades fisico-quimicas de biodiesel. Além disso, o autor
fez um estudo de caso aplicando redes neurais artificiais na predi¢éo da propriedade de periodo
de inducéo.

Na pesquisa de Przybylski e Zambiazi, em 2000, intitulado Predicting oxidative stability
of vegetable oils using neural network system and endogenous oil components, foi avaliado a
aplicacdo de ANN para prever a estabilidade do 6leo vegetal, com base na composicao quimica.
Em resumo, o trabalho indica que uma boa previsibilidade da estabilidade dos o0leos
armazenados pode ser obtida usando a composicdo em acidos graxos e teor total de tocoferois e
tocotrienais.

Em 2011, Balabin e Safieva novamente realizaram comparacdes de desempenhos de
técnicas lineares e ndo-lineares. A principal diferenca entre o trabalho de Neural network (ANN)
approach to biodiesel analysis: analysis of biodiesel density, kinematic viscosity, methanol and
water contents using near infrared (NIR) spectroscopy, citado anteriormente, para Near-
Infrared (NIR) Spectroscopy for Biodiesel Analysis: Fractional Composition, lodine Value, and
Cold Filter Plugging Point from One Vibrational Spectrum esta nas propriedades estudadas. O
segundo trabalho aborda a predicdo das propriedades indice de iodo e ponto de entupimento de
filtro a frio a partir de espectros de infravermelho proximo. Os autores, novamente, sugerem o
uso de ANNs devido aos melhores resultados e concluem o biodiesel como um objeto de estudo

ndo-linear.
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3 METODOLOGIA

A aplicacdo de ANNs seguiu uma metodologia que compreende diversas etapas. O
primeiro passo é a defini¢do do problema, ou seja, € verificado se as caracteristicas do problema
em questdo sdo condizentes com o uso de uma ANN.

Para a certificacdo da presente pesquisa como compativel a aplicacdo de ANNSs, foi
realizado, em primeira instancia, um estudo por meio de artigos cientificos na area de predicao
das propriedades de biodiesel [80] [97] [99]. Nesse contexto, foram separados 0s artigos que
usaram técnicas de predicdo lineares e ndo-lineares, aléem de comparé-las a fim de analisar 0s
melhores resultados. Em seguida, o processo de modelagem do sistema foi mostrado no
subcapitulo 3.1 Sistema Proposto para Predicdo de Propriedades de Biodiesel relacionadas a
composicao.

As etapas seguintes, tanto a defini¢do e preparo dos dados como o treinamento e teste da
rede, foram detalhadas nos subcapitulos denominados 3.2 Preparo das Amostras e Dados

utilizados, 3.3 Aplicacdo de Redes Neurais e 3.4 Modelos Lineares.

3.1 Sistema Proposto para Predicdo de Propriedades de Biodiesel relacionadas a
Composicao

Neste capitulo, sdo mostrados a estrutura e os sistemas desenvolvidos (Oleodata e
ProOleo) para avaliar o potencial de uma matriz de biodiesel e predizer as seis propriedades
fisico-quimicas citadas neste trabalho. A Figura 5 mostra de forma geral a estrutura elaborada
na pesquisa.

A primeira etapa consistiu no desenvolvimento do sistema Oleodata, que € responsavel
pelo gerenciamento, organizacdo, padronizacdo e compartilhamento dos dados obtidos no
processo de producéo de biodiesel. A Figura 6 apresenta, de forma resumida, as principais agoes,
para as operaces relacionadas ao 6leo, do Oleodata pelo modelo de caso de uso.
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Figura 5 - Estrutura geral dos sistemas Oleodata e ProOleo

Regisira
dor
ra e

-~

e

Descricao Descricad
7 (wsDL) (WsDL) ™

Usuario ]
< - - = €< - - >

* Comunicacio

(SOAP / XNML)

ProOleo
Usudrio
Usudrio “
. '
D e

Oleodata Base de dados
_L

Administrador
Fonte: Autoria propria

Figura 6 - Diagrama de caso de uso do Oleodata - 6leo
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O ator, Usuario, representa o usuario com recursos administrativos responsavel pela
manutencdo (cadastro, alteracdo e exclusdo) do éleo no Oleodata. Para cada 6leo cadastrado €
inserido de 0 a n amostra(s) derivadas desse 6leo, onde a primeira amostra, denominada “amostra
zero”, ¢ a réplica do oleo cadastrado, e as demais amostras, caso necessaria a inser¢ao, sao
alteracOes realizadas no 6leo (exemplo: 6leo + adi¢do do éster do &cido linoleico). As analises
tanto de composicao como fisico-quimicas podem ser inseridas e associadas a cada amostra de

oOleo.

Figura 7 - Diagrama de caso de uso do Oleodata - biodiesel
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Fonte: Autoria prépria

Os recursos e operacdes realizadas para a manutencdo do biodiesel sdo similares aos do
6leo. Contudo, para o cadastro do biodiesel é necessario selecionar uma amostra de dleo
cadastrada e associar esta amostra ao biodiesel que sera cadastrado. Caso 0 usuario ndo tenha
realizado o processo anterior do 06leo, sera possivel associar o biodiesel a um tipo de 6leo
denominado padrao.

A segunda etapa compds a implementacdo de um aplicativo (Apps - ANN) que tem como
funcdo a execucdo da rede neural artificial obtida para cada uma das seis propriedades fisico-
quimicas. Os recursos da aplicacéo, a predigdo das propriedades, ficam disponiveis na rede para
outras aplicagOes por uma tecnologia de Web Service.

O ProOleo é uma interface web que invoca os servigos dos aplicativos (Apps - ANN) e
interage com os usuarios. Os dados entre os aplicativos sdo formatados em eXtensible Markup
Language (XML) com determinadas regras e enviados normalmente por Protocolo de

Transferéncia de Hipertexto (HTTP, do inglés Hypertext Transfer Protocol), e o Protocolo
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Simples de Acesso a Objetos (SOAP, do inglés Simple Object Access Protocol) providencia o
transporte de dados para os Web Services. A Figura 8 mostra as principais atividades do
ProOleo.

Figura 8 - Caso de uso do ProOleo
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Fonte: Autoria prépria

O primeiro passo do usuario € acessar o ProOleo e selecionar o aplicativo de predicdo
desejado. Em seguida, o método que gerou o melhor resultado sera escolhido automaticamente
assim como suas configuracdes-padrao, embora o usuario possa optar pelo uso de outro método
disponivel pelo aplicativo. Nesse caso, 0 aplicativo ird buscar a arquitetura que obteve o melhor
resultado utilizando o método selecionado pelo usuério.

Uma outra observacdo importe é que o usuario pode optar por predizer as propriedades
de biodiesel a partir da composicdo do 6leo ou da composicdo do biodiesel. Por padrdo os
aplicativos utilizam a composi¢do do 6leo como entrada.

Na proxima etapa, 0 usuario insere os dados de entrada, ou seja, a composicdo do 6leo
(caso o usuério ndo tenha optado pela composicdo do biodiesel). Por fim, é gerado o resultado
estimando os valores das propriedades de um biodiesel feito a partir da composicdo de acidos
graxos do 0leo inserido.

Em termos gerais, os sistemas mostrados foram desenvolvidos utilizando as linguagens
Hypertext Preprocessor (PHP), Java e JavaScript para a implementagéo e o sistema gerenciador
de banco de dados (SGBD) MySQL para a base de dados.
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3.2 Preparo das Amostras e Dados utilizados

O processo de aprendizado de uma ANN se baseia nos dados usados para extrair um
modelo geral. Portanto, é de grande relevancia que se disponha de dados em quantidade e
qualidade adequadas, a fim de evitar modelos improprios.

Nesta etapa, uma base de dados que contém a composi¢do quimica e seis parametros
fisico-quimicos (viscosidade, indice de iodo, periodo de inducao, massa especifica, nimero de
cetano e ponto de entupimento de filtro a frio) de amostras de biodiesel foi elaborada com dois
tipos de dados experimentais: uma parte dos dados foi cedida pelo Laboratdrio de Analise e
Pesquisa em Quimica Analitica de Petroleo (LAPQAP / UFMA), e a outra parte foi obtida a
partir de dados da literatura [2] [9] [26] [33] [105] [106] [107] [108] [109] [110] [111] [112]
[60] [51] [98] [113] [74] [8] [114]. As amostras cedidas pelo LAPQAP foram submetidas a
analise de composic¢do pelo cromatdgrafo a gas Varian 450-GC, por uma adaptacdo do método
EM 14103:2011.

As composicdes de todas as amostras compreendem 13 ésteres metilicos dos seguintes
acidos graxos (FAME, do inglés fatty acid methyl ester): acido caprilico (C8:0), acido caprico
(C10:0), &cido laurico (C12:0), acido miristico (C14:0), &cido palmitico (C16:0), acido esteérico
(C18:0), é&cido oleico (C18:1), &cido linoleico (C18:2), &cido linolénico (C18:3), éacido
araquidico (C20:0), acido gadoleico (C20:1), &cido ertcico (C22:1) e acido ricinoleico (C18:1
OH). A distribuicdo de frequéncia, em percentagem, dos 13 ésteres tipos empregados podem ser

vistos na Figura 9.

Figura 9 — Distribuicdo de frequéncia dos ésteres

100
90
80
70
60
50
40
30

20
10
0--I [ ] .—

C8:0 | C10:0 | C12:0 | C14:0 | C16:0 | C18:0 | C18:1 | C18:2 | C18:3 C(:l)?_;l C20:0 | C20:1 | C22:1

%| 5,28 | 9,44 | 20,64 | 48,8 | 99,36 | 98,72 | 99,84 | 97,92 | 79,68 | 11,2 | 65,6 16 3,52

Frequéncia

Fonte: Autoria propria Composicao
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Os ésteres metilicos de &cidos graxos mais comuns nas amostras foram C14:0, C16:0,

C18:0, C18:1, C18:2, C18:3 e C20:0, mostrando coeréncia com alguns trabalhos da literatura

[9] [100]. Alguns ésteres menos frequentes na maioria das amostras podem ser majoritarios em

certas matérias-primas, como o éster C18:1 OH que, apesar de estar presente em apenas 11,2%

das amostras, representa 90,3% da composi¢do de uma amostra de biodiesel de mamona [112].

As anélises das propriedades fisico-quimicas referentes as amostras cedidas pelo

LAPQAP, exceto o numero de cetano, foram realizadas pelos métodos e equipamentos descritos

na Tabela 8. A aquisicdo dos dados correspondentes ao numero de cetano foram obtidas

exclusivamente da literatura.

Tabela 8 - Métodos e equipamentos utilizados para as analises dos biodieseis

PROPRIEDADE

METODO UTILIZADO

MARCA DO
EQUIPAMENTO

Viscosidade ASTM D445 Herzog
Massa especifica ABNT NBR 14065 Anton Paar
Periodo de inducéo EN 14112 Metrohm
indice de iodo EN 14111 Kem
Eﬁ?goadfi i%”t“pime“to de ABNT NBR 14747 Herzog

Fonte: Autoria propria

A Tabela 9 mostra algumas informacdes sobre a base de dados. A faixa de varia¢do dos

seis parametros de todas as amostras estudadas compreende os limites especificados pelas

principais resolucdes adotadas para garantir a qualidade do biodiesel: EN 14214:12 ASTM

D6751-12 e RANP 45/2014.
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Tabela 9 - Informagdes sobre os dados das amostras de biodiesel e especificacBes dos pardmetros de qualidade
estudados

Variagdes dos
N° de parémetros nas Limites
Parametro Amostras Unid. amostras
Minimo Maximo EN ASTM RANP
14214:2012 | D6751-12 45/2014
Viscosidade 98 mm?/s 2,73 15,25 3,5-5,0 1,9-6,0 3,0-6,0
indice de lodo 98 9/100g 14,67 171,50 120 - -
Periodo de 08 h 0,20 35,50 8 3 8
Indugdo (minimo)
N° de Cetano 149 - 25,46 67,47 51 47 Anotar
e 860 —900 a 850 — 900
3 -
Massa Especifica 98 kg/m 807,30 915,70 15°C 220°C
PEFF 84 °C -20,00 17,00 * - *

* Ponto de entupimento de filtro a frio varia de acordo com a drea de comercializagdo do biodiesel.
Fonte: Autoria prdpria

3.3 Aplicacdo de Redes Neurais

No presente estudo, as unidades de entrada correspondem a 13 neurbnios, que
representam as porcentagens de massa de ésteres que compdem as amostras de biodiesel,
seguido por duas camadas ocultas. A camada de saida é constituida por uma das propriedades
fisico-quimicas (viscosidade, indice de iodo, periodo de inducdo, massa especifica, nimero de
cetano e ponto de entupimento de filtro a frio), isto é, cada propriedade possui tanto uma
arquitetura como uma base de dados distinta, uma vez que elas sdo tratadas de forma
independente.

O treinamento da ANN foi realizado utilizando o software Matlab R2013a desenvolvido
pela MathWorks®, através de um script proprio desenvolvido com o objetivo de ter mais
flexibilidade no processo de otimizagdo das redes. O processo de otimizacdo das redes neurais
ocorreu em trés etapas: teste dos algoritmos para ajustar pesos, teste da condicdo de parada e
teste das fungdes de ativacdo (ou fungdes de transferéncia). Os trés testes foram realizados para
cada propriedade fisico-quimica. A Tabela 10 resume as variagdes dos parametros durante 0s
testes.

No processo de treinamento das ANNSs, em primeiro lugar, os pesos foram definidos
aleatoriamente, apenas com a finalidade de ter uma rede para iniciar o treinamento. As entradas
foram apresentadas a rede e propagadas pelos neurénios.

Uma vez que propagadas as entradas, a saida foi calculada (valor previsto), bem como o
erro de predicdo. Neste processo, a arquitetura da rede foi fixada e os Unicos pardmetros

ajustaveis para as correcdes foram 0s pesos.
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Tabela 10 - EspecificacBes dos parametros para otimizacdo das ANNs

Parametros Especificacoes
Func0es de ativagdo: camadas ocultas Tangente hiperbdlica (Tanh), Logistica (Logsig)
Func0es de ativacdo: camada de saida Linear

Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno (BFGS),
Fletcher-Reeves conjugate gradient, Gradient
descent with momentum, Levenberg—Marquardt
(LM), One-step secant, Resilient

Método de convergéncia:

Numero de neurdnios: camadas ocultas 3-25

k-fold: particionamento dos dados k=11

Funcdo de erro; Erro quadratico médio (MSE)
NUmero maximo de épocas = 10.000

Condicao de parada: Performance target (MSE) = 0

Numero maximo de falhas =6, 10, 15, 20, 25, 30

Fonte: Autoria prdpria

A divisdo da base de dados foi realizada pelo método de validacdo cruzada k-fold, para
k = 11, ou seja, as amostras foram distribuidas aleatoriamente em 11 particdes de
aproximadamente a mesma quantidade de amostras: 9 particbes foram reservadas para

treinamento, 1 particdo para validacéo e 1 particdo para teste.

3.4 Modelos lineares

Equacbes de MLR foram desenvolvidas para estimar as propriedades estudadas
(viscosidade, indice de iodo, periodo de indugdo, nimero de cetano, massa especifica e ponto de
entupimento de filtro a frio) a partir da composicédo de biodiesel, com base no banco de dados
do presente estudo. O modelo geral da equacao gerada por MLR € dada pela Eq. (1), onde Y € 0
parametro a ser estimado, a € a intersecao, b,, sdo os coeficientes de cada varidvel independente
e X,, corresponde as variaveis independentes. As equacdes obtidas por MLR sdo apresentadas
na Tabela 11.

Y =a-+ b1X1 + bzXz + b3X3+ + bTLXTL Eq (1)

Outros métodos para predicao das propriedades de viscosidade, indice de iodo, periodo
de inducdo, numero de cetano, massa especifica e ponto de entupimento de filtro a frio
disponiveis na literatura tambem foram usadas para comparagdo com os resultados obtidos por
MLR e ANN do presente estudo. As equagdes que foram selecionadas compdem a Tabela 11.

Trata-se de modelos lineares com base na composicéo de biodiesel.
44



Tabela 11 - Modelos lineares para predicdo das propriedades de viscosidade, indice de iodo, periodo de inducdo, nimero de cetano, massa especifica e ponto de entupimento
de filtro a frio

Pardmetros Notacdo Modelo da equacdo Variaveis Ref.
Viscosidade MLR V =2,7251 + (0,12579 x €8:0) + V = viscosidade do biodiesel *
(—0,38892 x €10:0) + (0,00446 % C8:0 =% em massa do éster metilico do acido caprilico
C12:0) + (0,06446 x C14:0) + C10:0 = % em massa do éster metilico do &cido caprico
(0,01904 x C16:0) + (0,00905 X C12:0 = % em massa do éster metilico do &cido laurico
C18:0) + (0,02349 x C18:1) + C14:0 = % em massa do éster metilico do &cido miristico
(0,01363 x €18:2) + (0,00745 x C16:0 = % em massa do éster metilico do acido palmitico
C18:3) + (0,1228 x €18:1 OH) + C18:0 = % em massa do éster metilico do acido estearico
(0,06315 x €20: 0) + (0,00597 x C18:1 = % em massa do éster metilico do acido oleico
€20:1) + (0,03667 x €22:1) C18:2 = % em massa do éster metilico do &cido linoleico
C18:3 = % em massa do éster metilico do 4cido linolénico
C18:1 OH = % em massa do éster metilico do &cido ricinoleico
C20:0 = % em massa do éster metilico do acido araquidico
C20:1 = % em massa do éster metilico do acido gadoleico
C22:1 = % em massa do éster metilico do acido erdcico
Modelo 1 V =1,82 —55,3(C18:3)? — V = viscosidade do biodiesel [115]
10.3(C18:1)? +5,11(2 x C18:1) + C18:1 = fragho de massa do éster metilico do &cido oleico
0.162(4 x C18:2) + 4,95(C22:1) C18:2 = fracéo de massa do ester metilico do acido linoleico
C18:3 = fragdo de massa do éster metilico do &cido linolénico
C22:1 = fragho de massa do éster metilico do &cido erdcico
Modelo 2 In(n;) = —12,503 + 2,496 X In(M;) — | mi = viscosidade do éster metilico puro i’ [116]
0,178 X N M; = massa molar do éster metilico ‘i’
N = numero de liga¢des duplas do éster metilico ‘i’
Modelo3 | f, _ z KV KV,r = viscosidade do biodiesel [117]
pr — i i _ ~ I 1 o
Xi = fragdo de massa do éster metilico ‘i
KV; = viscosidade do éster metilico puro ‘i’
Indice de lodo | MLR II =—-6,9512 + (—1,01098 x €8:0) + | Il = indice de iodo do biodiesel *

(4,71488 x €10:0) + (0,20634 x
€12:0) + (—0,58867 X C14:0) +
(—0,1825 x C16:0) + (1,01984 x
€18:0) + (1,14504 x C18:1) +
(1,72482 x C18:2) + (1,99429 x
€18:3) + (1,04122 x C18: 1 OH) +
(3,00665 X €20:0) + (2,11614 x
€20:1) + (—0,13725 x €22: 1)

C8:0 =% em massa do éster metilico do acido caprilico
C10:0 = % em massa do éster metilico do acido caprico
C12:0 = % em massa do éster metilico do acido laurico
C14:0 = % em massa do éster metilico do acido miristico
C16:0 = % em massa do éster metilico do acido palmitico
C18:0 = % em massa do éster metilico do acido estearico
C18:1 = % em massa do éster metilico do acido oleico
C18:2 = % em massa do éster metilico do acido linoleico
C18:3 = % em massa do éster metilico do acido linolénico
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Tabela 11 - (Continuagéo).

C18:1 OH = % em massa do éster metilico do acido ricinoleico
C20:0 = % em massa do éster metilico do acido araquidico
C20:1 = % em massa do éster metilico do acido gadoleico
C22:1 = % em massa do éster metilico do acido er(cico

Modelo 4 Ar X 253,81 x db I = indice de iodo do biodiesel [118]
= Z 100 % MW, As = fragdo de massa do éster metilico puro ‘f’
db = ntimero de liga¢des duplas do éster metilico “f’
MW = peso molecular do éster metilico ‘f’
Modelo5 | 11 =35,9 - (0,212 x P) + (0,660 x I = indice de iodo do biodiesel [119]
§)+0448x0) + (1,23 xL) + P = % em massa do éster metilico do acido palmitico
(1,73 X LL) S = % em massa do éster de metilo do acido estearico
O = % em massa do éster metilico do &cido oleico
L = % em massa do éster metilico do &cido linoleico
LL = % em massa do éster metilico de &cido linolénico
Modelo 6 II = 0,6683 X DU + 25,0364 Il = indice de iodo do biodiesel [120]
DU=(Cp:1)+2%x(Cp:2)+3x% DU = grau de insaturacéo
(C:3)+4x(Cpid) Cn:1 = % em massa do CX:1
Cn:2 = % em massa do CX:2
Cn:3 = % em massa do CX:3
Cn:4 = % em massa do CX:4
Periodo de MLR Pl =6,1924 + (0,85242 x C8:0) + IP = periodo de inducéo do biodiesel *
Inducéo (—1,31462 x €10:0) + (0,24307 x C8:0 =% em massa do éster metilico do &cido caprilico
C12:0) + (0,23174 x C14:0) + C10:0 = % em massa do éster metilico do 4cido céprico
(0,15171 x C16:0) + (—0,13884 X C12:0 = % em massa do éster metilico do acido laurico
C18:0) + (0,01139 x C18:1) + C14:0 = % em massa do éster metilico do &cido miristico
(—0,07447 x €18:2) + (—0,06931 x C16:0 = % em massa do éster metilico do acido palmitico
€18:3) + (0,07772 x €18:1 OH) + C18:0 = % em massa do éster metilico do acido estearico
(—0,67244 x C20:0) + (—0,05735 x C18:1 = % em massa do éster metilico do acido oleico
C20:1) + (—0,07329 x C22:1) C18:2 = % em massa do éster metilico do acido linoleico
C18:3 = % em massa do éster metilico do &cido linolénico
C18:1 OH = % em massa do éster metilico do acido ricinoleico
C20:0 = % em massa do éster metilico do acido araquidico
C20:1 = % em massa do éster metilico do acido gadoleico
C22:1 = % em massa do éster metilico do acido erdcico
Modelo 7 117,9295 Y = periodo de indugdo do biodiesel [26]
Y= T x +2,5905 X = soma do percentual de massa dos ésteres metilicos linoleico e
linolénico
Modelo 8 0S = —0,234(X) + 22,318 OS = estabilidade oxidativa (periodo de inducédo) do biodiesel [121]
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Tabela 11 - (Continuacéo).

X = soma dos ésteres metilicos insaturados

Modelo 9 0S.. — Z .05 OS,r = estabilidade oxidativa (periodo de indugdo) do biodiesel [117]
pr — i i _ ~ . e )
Xi = fracdo de massa do éster metilico ‘i
OSi = estabilidade oxidativa do éster metilico puro ‘i’
NUmero de MLR NC = 56,0020 + (2,26860 x €8:0) + NC = nimero de cetano do biodiesel *
Cetano (—0,34605 x €10:0) + (0,09137 x C8:0 =% em massa do ester metilico do acido caprilico
C12:0) + (0,12574 x C14:0) + C10:0 = % em massa do éster metilico do acido caprico
(0,12630 x €16:0) + (0,14108 x C12:0 = % em massa do éster metilico do acido laurico
C18:0) + (—0,00865 x C18:1) + C14:0 = % em massa do éster metilico do acido miristico
(—0,15162 x C18:2) + (—0,41044 x C16:0 = % em massa do éster metilico do acido palmitico
€18:3) + (0,00000 x €18:1 OH) + C18:0 = % em massa do éster metilico do acido estearico
(0,11470 x €20: 0) + (0,63051 x C18:1 = % em massa do éster metilico do acido oleico
€20:1) + (0,03086 x €22:1) C18:2 = % em massa do éster metilico do &cido linoleico
C18:3 = % em massa do éster metilico do acido linolénico
C18:1 OH = % em massa do éster metilico do &cido ricinoleico
C20:0 = % em massa do éster metilico do acido araquidico
C20:1 = % em massa do éster metilico do acido gadoleico
C22:1 = % em massa do éster metilico do acido erdcico
Modelo 10 | NC = 61,1 + 0,088x, + 0,133x5; + NC = nimero de cetano do biodiesel [113]
0,152x, — 0,101x5 — 0,039x, — X2 = % em massa do éster metilico do &cido miristico
0,243x, — 0,395x, X3 = % em massa do éster metilico do acido palmitico
Xa = % em massa do éster metilico do acido estearico
Xs = % em massa do éster metilico do acido palmitoleico
Xs = % em massa do éster metilico do &cido oleico
X7 = % em massa do éster metilico do &cido linoleico
Xs = % em massa do éster metilico do &cido linolénico
Modelo 11 | NCgpr = 62,2+ (0,017L) + NCgpr = nNUmero de cetano do biodiesel [122]
(0,074M) + (0,115P) + (0,077S) — L = % em massa do éster metilico do acido laurico
(0,1030) — (0,279LI) — (0,366LL) M = % em massa do éster metilico do &cido miristico
P = % em massa do éster metilico do &cido palmitico
S = % em massa do éster metilico do acido estearico
0 = % em massa do éster metilico do acido oleico
LI = % em massa do éster metilico do &cido linoleico
LL = % em massa do éster metilico do 4cido linolénico
Modelo 12 NCgpr = 3,930N, — 15,936N,p NCgpr = nUmero de cetano do biodiesel [123]

N, = média ponderada do nimero de 4tomos de carbono
Npg = média ponderada do nimero de ligagdes duplas
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Tabela 11 - (Continuacéo).

Massa MLR ME = 923,2381 + (—2,61576 X ME = massa especifica do biodiesel *
Especifica (8:0) + (—0,20068 x €10:0) + C8:0 =% em massa do éster metilico do &cido caprilico
(—0,77755 x €12:0) 4+ (—0,20653 x C10:0 = % em massa do éster metilico do 4cido céprico
C14:0) + (—0,55546 X C16:0) + C12:0 = % em massa do éster metilico do &cido laurico
(—0,44008 x C18:0) + (—0,44153 x C14:0 = % em massa do éster metilico do &cido miristico
C18:1) + (—0,45891 x C18:2) + C16:0 = % em massa do éster metilico do acido palmitico
(—0,14717 x C18:3) + (—0,06645 x C18:0 = % em massa do éster metilico do acido estearico
C18:1 0H) + (—1,93199 x €20:0) + C18:1 = % em massa do éster metilico do acido oleico
(—0,84230 x €20:1) + (—1,56281 x C18:2 = % em massa do éster metilico do &cido linoleico
C22:1) C18:3 = % em massa do ester metilico do éacido linolénico
C18:1 OH = % em massa do éster metilico do &cido ricinoleico
C20:0 = % em massa do éster metilico do acido araquidico
C20:1 = % em massa do éster metilico do acido gadoleico
C22:1 = % em massa do éster metilico do acido erdcico
Modelo 13 p; = 0,8463 + 4, 400118 X N pi_=_massa especifica do,éster me,ti.lico‘p’uro ‘P [116]
M; Mi = peso molecular do éster metilico ‘i
N = numero de ligagdes duplas do éster metilico ‘i’
Modelo 14 ,575 pi = massa especifica do éster metilico puro ‘i’ [124]
pi = 1,069 + ; +0,0113 % M; = peso molecular do éster metilico ‘i’
N—=741%x10"*xT N = numero de liga¢des duplas do éster metilico ‘i’
T = temperatura em K (neste trabalho T = 293,15 K = 20 °C)
Modelo 15 | Y = (0,91613 — 0,00045x,; — Y = massa especifica do biodiesel [125]
0,000794x, — 0,00061x; — X1 = % em massa do éster metilico do acido palmitico
0,00033x, — 0,0005x5 — 0,00039x,) X | X2 =% em massa do éster metilico do acido estearico
1000 X3 = % em massa do éster metilico do &cido oleico
Xa = % em massa do éster metilico do &cido linoleico
Xs = % em massa do éster metilico do &cido linolénico
Xs = % em massa do éster metilico do acido erlcico
EFF MLR PEFF = 2,5980 + (—25,62401 x PEFF = ponto de entupimento de filtro a frio do biodiesel *

€8:0) + (—12,47612 x €10:0) +
(1,06812 x C12: 0) + (0,85988 X
C14:0) + (0,28078 x C16:0) +
(0,19562 x €18:0) + (—0,11683 x
€18:1) + (—0,13674 x C18:2) +
(—0,24579 x €18:3) + (—0,04297 x
C18:1 OH) + (2,75940 x €20:0) +

C8:0 =% em massa do éster metilico do acido caprilico
C10:0 = % em massa do éster metilico do acido caprico
C12:0 = % em massa do éster metilico do acido laurico
C14:0 = % em massa do éster metilico do acido miristico
C16:0 = % em massa do éster metilico do acido palmitico
C18:0 = % em massa do éster metilico do acido estearico
C18:1 = % em massa do éster metilico do acido oleico
C18:2 = % em massa do éster metilico do acido linoleico
C18:3 = % em massa do éster metilico do acido linolénico
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Tabela 11 - (Continuagéo).

(0,94423 x €20: 1) + (—0,62347 X
€22:1)

C18:1 OH = % em massa do éster metilico do acido ricinoleico
C20:0 = % em massa do éster metilico do acido araquidico
C20:1 = % em massa do éster metilico do acido gadoleico
C22:1 = % em massa do éster metilico do acido erucico

Y = —2,7043(X) + 232,0036
(88 < X < 100)

Modelo 16 | PEFF = 0,511(PAME) — 7,823 PEFF = ponto de entupimento de filtro a frio do biodiesel [126]
(0 < PAME < 45) PAME = % em massa do éster metilico do &cido palmitico

Modelo 17 | PEFF = —0,561(X) + 43,967 PEFF = ponto de entupimento de filtro a frio do biodiesel [126]
(b<Xx<84 X = total de ésteres metilicos de acidos graxos insaturados

Modelo 18 | Y = —0,4880(X) + 36,0548 Y = ponto de entupimento de filtro a frio do biodiesel [26]
(0 <X <88) X = teor de ésteres metilicos de acidos graxos insaturados

*Presente trabalho
Fonte: Autoria prépria
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4 RESULTADOS

As amostras de biodiesel foram empregadas para o processo de desenvolvimento
(treinamento e validacéo) e para o teste do método ANN. O modelo de regressao linear usou as
mesmas amostras de treinamento e validagdo da ANN para calibracdo. No entanto, os métodos
linear (MLR) e ndo-linear (ANN) desenvolvidos foram aplicados nas mesmas amostras de teste
para fins de comparacao.

Métodos lineares a partir da literatura também foram aplicados nas amostras de teste de
biodiesel apenas para comparagéo com os resultados de MLR e ANN. Os resultados dos valores
preditos pelos métodos lineares (MLR e equacbes da literatura), bem como os melhores
resultados das trés etapas do desenvolvimento da ANN foram comparados e discutidos nesta
secéo.

Inicialmente, testes preliminares com uma Unica camada oculta foram realizados. Um
coeficiente de correlagdo de 0,917 para as amostras de teste foi obtido, ou seja, para a viscosidade
com uma unica camada oculta na ANN, enquanto que, com duas camadas ocultas, o coeficiente
de teste foi 0,990. Resultados semelhantes foram obtidos para as outras propriedades, o que
justifica o uso de duas camadas ocultas nas ANNs do presente trabalho.

A primeira etapa de otimizagdo compara métodos (algoritmos) para ajustar pesos. Os
métodos de convergéncia foram alternados e os restantes parametros foram fixados em logistica
(sigmoide) e tangente hiperbdlica como funcdes de ativacdo para a primeira camada oculta e
segunda camada oculta, respectivamente, e 20 como o numero maximo de falhas na condi¢édo
de parada.

A Tabela 12 apresenta os melhores coeficientes de correlacdo (R) entre os valores reais
e preditos obtidos na comparacdo de algoritmos para ajustar 0s pesos para cada propriedade.

O algoritmo BFGS apresentou os melhores coeficientes de correlacdo de treinamento,
validacio e teste para a propriedade viscosidade. E importante notar que os métodos Fletcher-
Reeves Conjugate Gradient e Levenberg-Marquardt convergiram em menos tempo e atingiram
valores proximos ao BFGS. No entanto, como o trabalho ndo considera o tempo de
convergéncia, uma vez que o processo de desenvolvimento da ANN ndo acontece
constantemente, o critério para a escolha do método ficou restrito aos melhores coeficientes de
correlacdo. Em relacdo a propriedade nimero de cetano, este apresentou melhor coeficiente de

correlacdo quando aplicado o algoritmo Resilient. As demais propriedades indice de iodo,
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periodo de inducdo, massa especifica e ponto de entupimento de filtro a frio tiveram melhores
coeficientes de correlagdo quando usado o algoritmo Levenberg-Marquardt.

Na segunda etapa, o teste de condicdo de parada foi empregado com o objetivo de
melhorar a generalizacdo da rede neural e evitar o overfitting (treinamento excessivo) através da
otimizagdo do nimero mé&ximo de falhas (o treinamento é interrompido quando o erro de
generalizacdo aumenta i vezes a cada k épocas). Cada propriedade utilizou o algoritmo de
convergéncia que atingiu o melhor resultado na primeira etapa, as funcfes de ativagdo foram
mantidas em logistica (primeira camada) e tangente hiperbolica (segunda camada) e o nUmero
maximo de falhas foi variado entre 6, 10, 15, 25 e 30.

Os melhores resultados para as trés propriedades (viscosidade, indice de iodo e periodo
de inducao) foram obtidos com o nimero méximo de falhas em 20 conforme a Tabela 12, embora
0 nimero maximo de 25 tenham atingido resultados equivalentes. As propriedades nimero de
cetano e ponto de entupimento de filtro a frio alcancaram os melhores resultados a partir do
nimero maximo de falhas em 15. Em relacdo as demais, a propriedade de massa especifica
conseguiu os melhores resultados somente com um nimero maximo de falhas em 30.

A Ultima etapa de otimizacdo ocorreu nas fungdes de ativacao, que é a parte ndo-linear
de cada neurbnio que restringe a amplitude do intervalo de saida para cada neurdnio. Os trés
principais tipos de fungdes, mais utilizados em redes neurais, sao as funcdes logistica, tangente
hiperbolica e linear [86]. Este processo de otimizacdo utiliza o melhor resultado obtido nas
etapas anteriores (primeira e segunda). As funcdes de ativacdo foram alternadas entre logistica
e tangente hiperbolica apenas nas camadas ocultas, enquanto a camada de saida empregou
apenas a funcdo linear.

As propriedades viscosidade, numero de cetano e ponto de entupimento de filtro a frio
apresentaram os melhores resultados com a funcéo logistica e funcao tangente hiperbdlica para
a primeira e a segunda camada ocultas, respectivamente. Por outro lado, o melhor resultado para
o indice de iodo foi obtido com a funcéo tangente hiperbdlica para a primeira camada oculta e a
funcdo logistica para a segunda camada oculta. Para o periodo de inducdo e massa especifica,
foi utilizado a fungéo tangente hiperbdlica para ambas as camadas ocultas.

Para todos os testes realizados nas trés etapas, 0 numero de neurdnios nas camadas
ocultas variou de 3 a 25. A Tabela 12 mostra resumidamente os melhores resultados obtidos para

as seis propriedades em cada etapa final dos testes.
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Tabela 12 - Resumo dos resultados obtidos no processo de otimizagdo do método ANN

Maximo de | Funcdes de transferéncia Coeficientes (R)
Etapas | Par@metros | Topologia | Algoritmo | falhasna | 1°. camada | 2°.camada | Treiname Validacs Test
validacéo oculta oculta nto alidagao este
Viscosidade 13-5-7-1 BFGS 20 Logsig Tanh 0,99076 0,99425 | 0,99090
'”?('J‘éeode 13-12-3-1 LM 20 Logsig Tanh 0,99368 | 0,99989 | 0,98903
Pfgaou‘i}%ge 13-25-13-1 | LM 20 Logsig Tanh 099779 | 096289 | 0,98239
1° N‘é’;“t;oode 13-19-10-1 | Resilient 20 Logsig Tanh 0,89779 | 0,98153 |0,95182
Massa .
e 13-7-16-1 LM 20 Logsig Tanh 0,95579 | 0,93187 |0,82101
especifica
Ponto de
entupimento | 13-10-8-1 LM 20 Logsig Tanh 0,96880 | 0,98620 | 0,96030
de filtro a frio
Viscosidade | 13-5-7-1 BFGS 20 Logsig Tanh 0,99076 | 0,99425 | 0,99090
'”?(')‘;eode 13-12-3-1 LM 20 Logsig Tanh 0,99368 | 009989 |0,98903
Pf{:g"u‘f}%ge 13-2513-1 | LM 20 Logsig Tanh 099779 | 096289 | 0,98239
2° N‘é?&oode 13-19-10-1 | Resilient 15 Logsig Tanh 0,89266 | 0,97749 |0,96138
Massa .
St 13-5-5-1 LM 30 Logsig Tanh 0,92896 | 0,98113 |0,86231
especifica
Ponto de
entupimento | 13-10-8-1 LM 15 Logsig Tanh 0,96880 0,98620 | 0,96030
de filtro a frio
Viscosidade | 13-5-7-1 BFGS 20 Logsig Tanh 0,99076 | 0,99425 | 0,99090
'”?c')‘(’jeode 13-24-6-1 LM 20 Tanh Logsig 0,99557 | 0,99147 | 0,99280
Periodode | 4351 9.1 LM 20 Tanh Tanh 0,99212 | 0,98472 |0,98084
indugéo
3° N‘g&"ode 13-19-10-1 | Resilient 15 Logsig Tanh 0,89266 | 0,97749 | 0,96138
Massa 13-3-3-1 LM 30 Tanh Tanh 095224 | 097621 |0,95984
especifica
Ponto de
entupimento | 13-10-8-1 LM 15 Logsig Tanh 0,96880 0,98620 | 0,96030
de filtro a frio

Fonte: Autoria prépria

Para melhor analisar os coeficientes de correlacdo das seis propriedades, os valores
preditos (saida) e os valores reais (alvo) de treinamento, validacdo e teste obtidos na etapa final
da otimizacéo foram representados graficamente conforme as Figuras 10, 11 e 12. As amostras
de treinamento, validacéo e teste foram tragcadas no mesmo grafico, seguido pelo coeficiente de
correlacdo (R), a raiz do erro médio quadratico (RMSE, do inglés Root Mean Squared Error) e
0 erro médio percentual absoluto (MAPE, do inglés Mean Absolute Percentage Error) calculado
para todos os trés conjuntos de amostras concatenados, nas Figuras 10, 11 e 12. E importante

notar que os coeficientes de correlagdo mostrados na Tabela 12 representam cada conjunto de
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amostras individualmente. As Figuras foram ordenadas pelo melhor coeficiente de correlacgéo e

agrupadas a cada duas propriedades.

Figura 10 — Grafico de dispersdo dos valores preditos (output) x valores reais (target), R, RMSE e MAPE para o
conjunto de amostras de treinamento, validacao e teste para as propriedades indice de iodo e viscosidade
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Fonte: Autoria propria

Os melhores coeficientes foram obtidos para o indice de iodo e viscosidade, que
atingiram R 0,99536 e R 0,99036, respectivamente, e os erros RMSE 3,20967 g/100g e MAPE
2,08535 %, para o indice de iodo, e os erros RMSE 0,32151 mm?#/s e MAPE 8,82304 %, para

viscosidade.
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Figura 11 — Gréfico de disperséo dos valores preditos (output) x valores reais (target), R, RMSE e MAPE para o
conjunto de amostras de treinamento, validacdo e teste para as propriedades periodo de indugdo e PEFF
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Fonte: Autoria prépria

Na sequéncia dos melhores coeficientes obtidos, a propriedade periodo de inducédo

apresentou 0 R 0,98782 e a propriedade PEFF apresentou R 0,96423. Os erros para essas

propriedades foram

RMSE 0,92951 h e RMSE 1,94465 °C, e MAPE 9,78122 % e MAPE

27,97658 %, respectivamente para periodo de inducdo e PEFF.
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Figura 12 — Gréfico de disperséo dos valores preditos (output) x valores reais (target), R, RMSE e MAPE para o
conjunto de amostras de treinamento, validacdo e teste para as propriedades massa especifica e nimero de cetano
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Fonte: Autoria prépria

Por fim, os coeficientes obtidos para massa especifica e nimero de cetano foram R
0,95827 e R 0,91599, respectivamente, e os erros RMSE 3,72622 kg/mé e MAPE 0,22638 %,
para a massa especifica, e os erros RMSE 2,86164 mm?#/s e MAPE 4,13280 %, para numero de
cetano.

Mesmo que o MSE tenha sido usado como limiar de erro no processo de treinamento da

ANN, para apresentacdo dos resultados o RMSE foi considerado mais adequado para a
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visualizacao da faixa de variagdo entre os valores preditos e os valores reais, enquanto o MAPE
representa uma medida de preciséo dos valores preditos.

Em uma visao geral, a Tabela 12 e as Figuras 10, 11 e 12 apresentaram altos coeficientes
de correlacdo obtidos, tanto no treinamento e validacdo da rede como também no teste de
aplicacdo para as propriedades estudadas. No processo de desenvolvimento da rede, treinamento
e validacdo ocorreram simultaneamente e foram responsaveis pela obtencdo de uma arquitetura
com pesos ajustados além de preparar a rede para a aplicacdo na etapa de teste.

A etapa de teste se resume em aplicar a ANN em um conjunto de amostras que ndo foram
utilizados nos processos de treinamento e validacéo, ou seja, o0 processo de teste implica simular
uma situacéo real para a ANN.

Os valores preditos na etapa de teste, por ANN, foram comparados com valores reais
obtidos por métodos oficiais para cada propriedade. A Figura 13 mostra os valores de saida e 0s
valores alvos de viscosidade. As amostras de teste foram constituidas de biodiesel a partir de
varios tipos de matérias-primas como canola, mamona, soja, pinhdo-manso, créton e misturas
de colza, soja e dendé. Os principais FAMEs destas amostras foram C16:0, C18:1, C18:2e C18:1

OH, o RMSE para viscosidade em amostras de teste foram 0,55084 mm?/s.

Figura 13 — Valores preditos e valores reais da viscosidade em amostras testes de biodiesel.
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Fonte: Autoria propria

Os valores de saida e alvo do indice de iodo s&o mostrados na Figura 14. As amostras de
teste aplicadas para avaliar o indice de iodo foram biodiesel de camelina, pinhdo-manso e

misturas de soja, mamona, colza e dendé. Os FAMESs presentes em maiores percentuais foram
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C16:0, C18:1, C18:2, C18:3 e C18:1 OH, com o RMSE 3,48535 g/100g, um erro baixo que
garante um bom desempenho do método desenvolvido para o valor de iodo em uma boa

diversidade de ésteres.

Figura 14 — Valores preditos e valores reais do indice de iodo em amostras testes de biodiesel.
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Fonte: Autoria prdpria

A Figura 15 apresenta os valores preditos pela ANN e os valores reais do periodo de

indugdo, para as amostras de teste definidas.

Figura 15 — Valores preditos e valores reais do periodo de inducdo em amostras testes de biodiesel.
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Para o periodo de indug&o, as amostras de teste variaram entre canola, sementes de colza,
pinh&o-manso e misturas de mamona, soja, sementes de colza e dendé. A disposicao da presenca
de FAMEs foi 0 mesmo que o indice de iodo, tendo C16:0, C18:1, C18:2, C18:3 e C18:1 OH
como os principais ésteres, e 0 RMSE para o periodo de inducao foi 0,89218 h.

Os valores de saida e alvo do nimero de cetano sdo comparados na Figura 16. As
amostras de teste aplicadas para avaliar o niamero de cetano foram biodiesel de coco, soja, dendé,
colza, girassol, mamona, calophyllum, holoptelia, croton e tectona. Os FAMES presentes em

maiores percentuais foram C16:0, C18:0, C18:1 e C18:2, com o RMSE 2,05763 para 0 numero

de cetano.

Figura 16 — Valores preditos e valores reais do nimero de cetano em amostras testes de biodiesel.
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Fonte: Autoria prépria

A Figura 17 apresenta os valores preditos pela ANN e os valores reais da massa

especifica, para as amostras de teste definidas.
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Figura 17 — Valores preditos e valores reais da massa especifica em amostras testes de biodiesel.
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Fonte: Autoria propria

Para a massa especifica, as amostras de teste variaram entre biodieseis de farelo de arroz,
pinh&o-manso, sementes de colza, babacu, soja, tucum e misturas de soja, mamona, dendé e
sementes de colza. Os FAMESs presentes em maiores percentuais foram C12:0, C16:0, C18:1,
C18:2 e C18:1 OH como os principais ésteres, e 0 RMSE para a massa especifica foi 2,88615
kg/m3, um excelente desempenho considerando os limites conforme a Figura 17.

A Figura 18 mostra os valores de saida e os valores alvos de PEFF. As amostras de teste
foram biodieseis de uva, c6co, hepar, pinhdo-manso, dendé, girassol, 6leo residual e misturas de
sementes de colza, soja e dendé. Os principais FAMEs destas amostras foram C12:0, C16:0,

C18:0, C18:1 e C18:2, 0 RMSE para viscosidade em amostras de teste foram 2,60578 °C.
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Figura 18 — Valores preditos e valores reais do PEFF em amostras testes de biodiesel.
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Fonte: Autoria prdpria

Nos conjuntos de teste, cujas amostras foram aleatoriamente selecionadas pelo método
de particionamento k-fold, estavam presentes algumas amostras de biodieseis de soja, tucum,
babacu, dendé e pinhdo-manso. Essas matrizes, conforme foi discutido no capitulo 2.2, sdo as
oleaginosas mais produzidas no Estado do Maranhdo, como a soja, tucum e babagu, ou com
grande potencialidade para o seu desenvolvimento no Estado, como o dendé e o pinhdo-manso.
Apesar de ndo estarem presentes no conjunto de teste, os biodieseis de milho e algoddo
apresentam grande semelhanca em termos de composicdo com algumas amostras de teste, como
0s biodieseis de soja e pinhdo-manso, por exemplo, 0 que ainda assim possibilita a aplicagao
das ANNSs para essas oleaginosas, uma vez que o trabalho se baseia na composi¢do e ndo esta
diretamente ligado a um tipo especifico de oleaginosa.

Assim, as ANNs otimizadas se mostraram bastante adequadas para a predicdo de
propriedades fisico-quimicas de biodieseis, a partir da composi¢do do préprio biodiesel ou do
6leo vegetal, o que viabiliza a aplicacdo dessa ferramenta na predicdo de propriedades fisico-
quimicas de uma determinada oleaginosa com foco na producdo de um biodiesel que atenda as
especificacbes dos parametros de qualidade, seja a partir de matrizes do Estado do Maranhao
ou de qualquer outra oleaginosa, desde que sua composicdo majoritaria esteja compreendida
pelos 13 FAMEs utilizados no treinamento das ANNSs.

Os resultados de RMSE obtidos pelos modelos de ANNs otimizados neste trabalho

foram comparados as equagdes de MLR desenvolvidas e a outros métodos lineares de predigéo.
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A comparacéo a modelos de ANNSs de trabalhos disponiveis na literatura, assim como
outros métodos ndo-lineares, se tornou inviavel devido a falta de acesso ao banco de dados
utilizado por eles e a configuracédo da rede (arquitetura e distribuicdo de pesos) dos diferentes
trabalhos, o que ndo permitiu nivelar as condicGes para teste.

A Figura 19 mostra a comparagdo do RMSE obtido por modelos de ANN e por equagdes
de MLR, desenvolvidos no presente trabalho, e por trés métodos lineares da literatura, para cada

uma das seis propriedades de biodiesel estudadas.

Figura 19 - Comparagdo dos RMSEs para o método de ANN e equagdes de MLR desenvolvidos e métodos
lineares da literatura, aplicados nas amostras do conjunto de teste para predicdo das propriedades viscosidade,
indice de iodo, periodo de indugéo, nimero de cetano, massa especifica e PEFF
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Fonte: Autoria propria

A escolha dos métodos lineares foi baseada na relacdo direta ou indireta entre as
equacdes e a composicdo do biodiesel ou matéria-prima. As equagdes do modelo 1 [127],
modelo 2 [128] e modelo 3 [129] para predizer viscosidade estavam diretamente relacionadas
a composicao dos FAMEs. O autor do modelo 1, na sua equacao, utilizou a quantidade fracional
de C18:1, C18:2, C18:3 e C22:1, enquanto que o modelo 2 foi baseado no grau de instauracdo
e na massa molar de cada FAME. A equacéo usada pelo modelo 3 aplica a quantidade de C16:0,

C18:0, C18:1, C18:2, C18:3 e C18:1 OH e viscosidades do seu proprio banco de dados, exceto
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pelo C18:1 OH, cuja viscosidade foi calculada baseada na mesma equagéo e na viscosidade dos
outros ésteres.

Figura 13 mostra a presenca de um biodiesel de mamona nas amostras do conjunto de
teste. A MLR e o modelo 3, que consideram a quantidade de C18:1 OH, apresentaram erros
proximos ao erro da ANN, mas esta Gltima teve 0 menor RMSE. O modelo 2, apesar de usar a
massa molar do C18:1 OH, ndo pondera a presenga do grupo hidroxila na molécula, responsavel
por aumentar significativamente a viscosidade do ester [130]. Isto pode justificar o RMSE do
modelo 2 aproximadamente 7 vezes maior que o erro do método de ANNSs.

Como o modelo 1 para predizer viscosidade ndo considera a importancia de C18:1 OH,
0 RMSE para este método foi mais de 8 vezes maior que aquele obtido pelo método de ANN.
Isso pode ser devido ao éster do &cido ricinoleico, presente no 6leo de mamona, ter uma
viscosidade muito alta, e mesmo em pequenas quantidades ele pode influenciar
significativamente o resultado final da viscosidade.

Para predicdo do indice de iodo, depois da ANN, a equacdo de MLR gerou 0 menor erro
entre 0os métodos lineares. O modelo 4 [131] e o modelo 6 [132] consideraram apenas a
guantidade de FAMEs insaturados e seus numeros de duplas ligacdes, que estdo diretamente
relacionados ao indice de iodo do biodiesel. A equacdo do modelo 5 [133] usa o percentual dos
trés principais FAMEs insaturados e dois saturados, que ndo afetam substancialmente o indice
de iodo, 0 que pode justificar o alto RMSE relacionado aos outros métodos lineares. Contudo,
0 método de ANN apresentou um RMSE quase 2 vezes menor que o melhor método linear para
predicdo do indice de iodo (MLR).

As equacOes propostas no modelo 7 [134], modelo 8 [135] e modelo 9 [129] s&o
aplicadas para determinar o periodo de inducdo baseado na composic¢do. No primeiro método,
mesmo que o modelo 7 tenha sido restrito a quantidade dos FAMEs C18:2 e C18:3, 0s
resultados obtidos para as amostras de teste foram 0s que estavam mais préximos dos resultados
obtidos por ANN. Isso pode ser explicado pelo fato de que o nimero de multiplas duplas
ligacOes, preferencialmente conjugadas, desempenha um papel importante na estabilidade
oxidativa do biodiesel e pode ser mais importante do que simplesmente a quantidade de um
FAME com apenas uma Unica insaturacao [136] [137].

A equacdo de MLR para predizer periodo de inducdo apresentou um RMSE quase 3
vezes maior que aquele de ANN. Apesar da equacdo do modelo 8 considerar a soma de todos
0s FAMEs insaturados e o modelo 9 usar a quantidade dos ésteres C16:0, C18:0, C18:1, C18:2
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e C18:3 e periodos de inducdo do seu proprio banco de dados, seus RMSEs foram cerca de 7 e
6 vezes, respectivamente, maiores quando comparados ao modelo 7.

No modelo 9, os autores avaliaram amostras com apenas 5 tipos de matrizes vegetais e
2 tipos de matrizes animais. Essa pequena quantidade de amostras limitou a faixa de aplicacéo
da equacéo desenvolvida por eles, o que provavelmente explica os altos erros quando aplicada
em um banco de dados heterogéneo. Na abordagem do modelo 8, a equagéo correlaciona o
periodo de inducdo a quantidade total de FAMESs insaturados, mas ela ndo diferencia a
influéncia que o nimero de duplas ligacdes em cada éster causa no processo de oxidacdo, o que
pode favorecer a obtengdo de um resultado insatisfatorio.

O modelo de ANN teve o menor RMSE na predi¢ao do nimero de cetano, quase 2 vezes
menor que o melhor método linear para essa propriedade, o modelo 10. Entretanto, os métodos
lineares para predicdo do nimero de cetano, inclusive a equacdo de MLR, ndo apresentaram
RMSEs consideravelmente distintos entre si. O modelo 10 [113] e o modelo 11 [122]
consideraram a influéncia da quantidade de 7 FAMEs. A equagdo de MLR, apesar de utilizar
13 FAMEs para predizer o numero de cetano, apresentou 0 RMSE mais alto dentre os métodos
usados na comparacdo, inclusive maior que o erro do modelo 12 [123], que corresponde a
equacdo mais simples com apenas duas variaveis de entrada relacionadas ao nimero de a&tomos
de carbono e as duplas ligacées do FAME.

Na predicdo de massa especifica, a ANN apresentou 0 melhor desempenho em
comparagao aos outros métodos, com um RMSE 3 vezes menor do que o erro do melhor método
linear, a equacdo de MLR gerada neste trabalho. A MLR, por utilizar uma faixa ampla de
FAMEs, apresentou 0 menor RMSE dos métodos lineares. O modelo 15 [125] também se baseia
em uma equacdo de regressdo mdaltipla, entretanto apresentou RMSE 5 vezes maior que o da
ANN. O modelo 13 [116] e o0 modelo 14 [124], ambos de trabalhos de um mesmo autor, se
basearam no peso molecular e nimero de insaturaces de cada éster que compde o biodiesel,
porém o modelo 14 utilizou também a temperatura, o que justifica seu erro um pouco menor
que o do modelo 13. Apesar disso, 0 modelo 14 e 13 apresentaram erros proximos, maiores que
7 vezes 0 RMSE da ANN.

De um modo geral, todos os métodos utilizados na predi¢cdo do ponto de entupimento
de filtro a frio (PEFF) de biodiesel ndo apresentaram um desempenho muito bom,
considerando-se a faixa normal de variacao dessa propriedade que nas amostras do conjunto de
teste foi de -13 °C a 13 °C (amplitude igual a 26 °C). O RMSE da ANN foi o menor, seguido

do modelo 16 [126], que considerou unicamente o percentual do éster metilico do acido
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palmitico e obteve um RMSE 2 vezes maior que o erro da ANN. O modelo 17 [126] e o modelo
18 [26] consideraram o total de ésteres de &cidos graxos insaturados e obtiveram erros bem
préximos, cerca de 6 vezes maiores do que o RMSE da ANN. A equacdo de MLR gerada neste
trabalho apresentou 0 maior RMSE, correspondente a mais de 200% da amplitude de variacédo
de 26 °C do PEFF nas amostras de teste, 0 que representa um resultado impraticavel.

De um modo geral, o método de ANN obteve os melhores resultados para as seis
propriedades: viscosidade, indice de iodo, periodo de indugdo, nimero de cetano, massa
especifica e PEFF. O processo de treinamento e validacdo empregou um banco de dados
heterogéneo que inclui 13 tipos de FAMEs, o que favoreceu uma generalizagao apropriada das
ANNs assim como o0s bons resultados obtidos em comparacdo a MLR e aos outros métodos

lineares citados no trabalho.
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5 CONCLUSOES

As amostras de biodiesel com 13 tipos de FAME empregadas como insumos foram
adequadas para generalizar devidamente as ANNSs. Portanto, uma Unica analise de composi¢édo
permite prever apropriadamente as propriedades viscosidade, indice de iodo, periodo de indugéo,
namero de cetano, massa especifica e PEFF. Os métodos lineares, usados para comparar e
validar os resultados obtidos pelos modelos de ANNSs desenvolvidos neste trabalho, também
usaram 0 mesmo conjunto de amostras de teste.

Os resultados obtidos pelas ANNs mostraram a viabilidade do método proposto para
predizer, de forma confiavel, a viscosidade, indice de iodo, periodo de indugdo, nimero de
cetano, massa especifica e PEFF com 0 RMSE das amostras de teste que simularam amostras
reais de 0,55 mm%s, 3,49 g/100g, 0,89 h, 2,06, 2,89 kg/m3 e 2,61 °C, respectivamente. As
equacdes MLR desenvolvidas e outros métodos lineares da literatura obtiveram resultados
impraticaveis para predicdo dessas propriedades quando aplicadas no mesmo conjunto de
amostras para analise, com exce¢do de MLR e do modelo 3, para predi¢éo de viscosidade, e do
modelo 7 para a predicao do periodo de inducdo.

Os melhores resultados obtidos pelo método ANN, quando comparado com as
abordagens lineares, indicaram uma tendéncia nao-linear de predigéo de algumas propriedades
de biodiesel. A comparacdo entre as ANNSs desenvolvidas e outros métodos ndo-lineares tornou-
se inviavel, uma vez que néo foi possivel nivelar as condic6es de teste para aplicacao.

O desenvolvimento de sistemas como Oleodata e ProOleo disponibilizaram recursos para
compartilhnamento de bases de dados sobre a producéo de biodiesel e oferecer o acesso a predicéo
das propriedades estudadas via web.

Desse modo, o método proposto apresenta-se como uma alternativa eficiente e de baixo
custo em comparacdo com métodos oficiais para analises e estudos sobre o potencial de
matrizes para a producdo de biodiesel, por meio das propriedades relacionadas a composicéo:
viscosidade, indice de iodo, periodo de inducdo, numero de cetano, massa especifica e PEFF.

Como etapa futura, se sugere um estudo de métodos alternativos que diminuam 0s
custos de anélise e obtenham de forma mais répida os resultados ra-aguisicde-da composicdo
do 6leo e biodiesel quando comparados ao metodo utilizado neste trabalho (cromatografia). Um
estudo de ajustes na composicdo pode se tornar uma interessante solucdo para a otimizacao de

materias-primas para a producédo de biodiesel que atenda aos padrfes de qualidade.
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APENDICE B

Amostras / Viscosidade

Amostras | C8:0 | C10:0 | C12:0 | C14:0 | C16:0 | C18:0 | C18:1 | C18:2 | C18:3 | C18:1 | C20:0 | C20:1 | C22:1 | Viscosidade
OH
Al 0 0 0 0,6 6,9 3 75,2 12,4 1,2 0 0,4 0 0 4,52
A2 0,5 3.8 488 | 17,2 6,9 4 14,2 1,8 0 0 0 0 0 3,24
A3 0 0 0,2 2,9 24,3 22,8 | 40,2 3,3 0,7 0 0,2 0,6 0 4,82
A4 0 0 0 0 9,3 3,8 17,1 | 38,7 | 26,1 0 0 0 0 4,08
A5 0 0 0 0 5 2,2 17,7 18 37,9 0 1,7 9,8 0 4,36
A6 0 0 0 0 3,8 1,9 63,9 19 9,7 0 0,6 0 0 4,44
A7 0 0 0 0 0,9 1,1 3,1 4 0,6 90,3 0 0 0 15,25
A8 6,3 6 49,2 18,5 9,1 2,7 6,5 1,7 0 0 0 0 0 2,73
A9 0 0 0 0 11 34 70 12,7 0,8 0 0,6 0,1 0 4,85
Al0 0 0 0 0 12,1 1,8 27,2 | 56,2 1,3 0 0,4 0 0 4,38
All 0 0 0 0 6 1,8 6,6 76,3 9 0 0,3 0 0 4,11
Al2 0 0 0 0 5,2 2,4 13,1 | 57,1 20 0 0,7 0 0 3,87
Al3 0 0 0 0 12,7 55 39,1 | 416 0,2 0 0,2 0 0 4,25
Al4 0 0 0 0 4.4 3,8 20,7 159 | 54,6 0 0,2 0 0 3,75
Al5 0 0 0 0 55 58 76,3 0,7 0 0 3,1 2 0 5,01
Al6 0 0 0 0 14,9 20,6 | 439 17,9 04 0 1,6 0 0 5,21
Al7 0 0 0 0 53 2,2 16,6 13,7 | 62,1 0 0 0 0 3,94
Al8 0 0 0,1 1 19,6 75 36,8 | 28,4 2 0 0,1 0 0 4,50
Al9 0 0 0 0,3 12,5 2,1 475 | 354 1,1 0 0,6 0 0 4,96
A20 0 0 0 0 9,4 4,1 22 55,3 8,9 0 0 0 0 4,04
A21 0 0 0 0 4,2 3,3 63,6 | 27,6 0,2 0 0 0 0 4,44
A22 0 0 0,1 0,1 11,8 4,4 25,3 | 495 7,1 0 0,3 0 0 4,33
A23 0 0 0,1 0,5 14,3 8 35,6 35 4 0 0,3 0 0 4,55
A24 0 0 0,4 2,7 6,1 2,8 16,8 17 35,6 0 1,4 14,4 0 3,80
A25 0 0,1 0 0 4,2 2 60,4 | 21,2 9,6 0 0,7 1,5 0 4,38
A26 6,8 54 477 18,5 9,1 2,7 6,8 2,1 0,1 0 0,1 0 0 2,75
A27 0 0 0 0 11,5 1,9 26,6 | 58,7 0,6 0 0,3 0,1 0 4,19
A28 0 0 0,1 0,3 14,9 6,1 40,4 | 36,2 0,3 0 0,2 0,1 0 4,75
A29 0,8 0,5 0,3 1,1 42,1 4,2 40,8 9,5 0,3 0 0,3 0,1 0 4,61
A30 0 0,6 0,1 0 4,2 1,6 59,5 | 215 8,4 0 0,4 2,1 0 4,50
A3l 0 0 0 0,1 8,2 2,5 142 | 74,3 0,1 0 0,1 0 0 4,14
A32 0 0 0,1 0,1 11,6 3,9 23,7 | 53,8 59 0 0,3 0,3 0 4,26
A33 0 0 0,1 0,1 6,4 3,6 21,6 | 66,2 15 0 0,3 0,2 0 4,42
A34 0 0,1 0,2 2,6 24,3 18,2 | 42,2 4,4 0,9 0 0,2 0,6 0 4,69
A35 0 0 0,2 0,8 16,5 7,1 446 | 251 1,1 0 0,3 0,5 0 4,80
A36 0 0 0 0,1 5 2 63,1 19,8 7.2 0 0,6 0 0 4,42
A37 0 0 0,3 1,2 44,1 4,1 39,1 10 0,2 0 0,3 0 0 4,58
A38 0 0 0 0,1 11,7 3,8 234 | 52,6 7,7 0 0,2 0 0 4,12
A39 0 0 0 0,1 4,7 3,9 81,7 7,7 0,3 0 0,3 0 0 4,74

80




A40 0 0 0 0 13,64 | 5,67 | 27,24 | 42,45 | 7,13 0 0,6 0 0 4,50
A4l 0 0 0 0 129 | 533 | 25,86 | 40,64 | 6,72 | 515 | 0,55 0 0 4,74
A42 0 0 0 0 1229 | 51 | 24,76 | 38,78 | 6,39 | 9,44 | 0,53 0 0 4,92
A43 0 0 0 0 11,68 | 4,88 | 23,65 | 3692 | 6,06 | 13,73 | 05 0 0 5,17
A44 0 0 0 0 11,07 | 4,65 | 22,53 | 35,06 | 573 | 18,02 | 0,47 0 0 5,40
A45 0 0 0 0 10,46 | 4,42 | 21,42 | 3321 | 54 | 2232 | 0,44 0 0 581
A46 0 0 0 0 9,85 4,2 20,3 | 31,35 | 507 | 26,61 | 0,41 0 0 5,97
AAT 0 0 0 0 7,14 | 3,06 | 15,35 24 3,58 | 4549 | 0,27 0 0 7,73
A48 0 0 0 0 436 | 217 | 103 | 1463 | 2,11 | 6523 | 0,14 0 0 10,77
A49 0 0 0 0 3,75 | 19 | 919 | 12,77 | 1,78 | 69,52 | 0,11 0 0 11,30
A50 0 0 0 0 314 | 1,72 | 8,07 | 1091 | 145 | 73,82 | 0,08 0 0 12,11
A51 0 0 0 0 253 | 149 | 69 | 905 | 1,12 | 7811 | 0,05 0 0 12,92
A52 0 0 0 0 192 | 127 | 58 | 719 | 0,79 | 824 | 0,02 0 0 14,23
A53 0 0 0 0 144 | 116 | 499 | 529 | 055 | 85,83 0 0 0 14,58
A54 6,8 6,3 41 16,2 94 34 14,2 2,5 0 0 0 0 0 3,07
A55 6,8 6,3 41 16,2 94 34 14,2 2,5 0 0 0 0 0 3,50
AS56 0 0 0 099 | 40,1 | 4,09 | 43,02 | 11,04 | 02 0 0,32 0 0 4,58
AS57 0 0 0 005 | 444 | 167 | 624 | 19,73 | 947 0 0,56 0 0 4,50
A58 0 0 0 0,07 | 1095 | 4,31 | 23,12 | 53,27 | 6,77 0 0,27 0 0 5,75
A59 0 0 0 007 | 965 | 3,78 | 30,98 | 46,56 | 7,31 0 0,33 0 0 4,58
A60 0 0 0 006 | 835 | 3,25 | 3883 | 39,85 | 7,85 0 0,39 0 0 4,50
A6l 0 0 0 006 | 7,04 | 2,73 | 46,69 | 33,15 | 8,39 0 0,44 0 0 5,75
AG2 0 0 0 005 | 574 | 220 | 5454 | 26,44 | 8,93 0 0,50 0 0 5,50
AB3 0 0 0 0,25 | 16,78 | 4,27 | 27,10 | 44,82 | 5,46 0 0,28 0 0 5,25
AG4 0 0 0 0,25 | 1548 | 3,74 | 3496 | 38,12 | 6,00 0 0,34 0 0 5,00
ABS 0 0 0 0,25 | 1418 | 3,21 | 42,81 | 31,41 | 6,54 0 0,40 0 0 4,75
AG6 0 0 0 0,24 | 12,87 | 2,68 | 50,67 | 24,70 | 7,08 0 0,45 0 0 5,52
AG7 0 0 0 0,24 | 1157 | 2,15 | 58,52 | 17,99 | 7,62 0 0,51 0 0 5,27
AG8 0 0 0 044 | 22,61 | 422 | 31,08 | 36,38 | 4,14 0 0,29 0 0 5,02
AB9 0 0 0 043 | 21,31 | 3,69 | 3894 | 29,67 | 4,68 0 0,35 0 0 4,77
AT70 0 0 0 043 | 20,01 | 3,17 | 46,79 | 22,96 | 522 0 0,41 0 0 4,52
AT71 0 0 0 043 | 18,70 | 2,64 | 54,65 | 16,25 | 5,76 0 0,46 0 0 5,28
AT2 0 0 0 062 | 28,44 | 4,18 | 3506 | 27,93 | 2,83 0 0,30 0 0 5,03
AT73 0 0 0 062 | 27,14 | 3,65 | 4292 | 21,22 | 3,37 0 0,36 0 0 4,78
AT74 0 0 0 0,61 | 2584 | 3,12 | 50,77 | 14,52 | 3,91 0 0,42 0 0 4,53
AT75 0 0 0 0,81 | 3427 | 4,13 | 39,04 | 1949 | 151 0 0,31 0 0 5,05
AT76 0 0 0 0,80 | 3297 | 3,61 | 46,90 | 12,78 | 2,05 0 0,37 0 0 4,80
AT7 0 0 0 0,08 | 13,32 | 4,81 | 2454 | 55,39 | 0,74 0 0,42 0 0 4,55
AT78 0 0 0 0,09 | 16,08 | 582 | 25,46 | 50,09 | 0,99 0 0,52 0 0 4,81
AT79 0 0 0 0 6,4 2,9 17,7 | 729 0 0 0 0 0 4,56
A80 0 0 0 0 11,9 4,1 23,2 | 54,2 6,3 0 0 0 0 4,00
A81 0 0 0 0 42,6 4,4 405 | 10,1 0,2 0 0 0 0 4,42
A82 0 0 0 0 2,6 1,2 20,6 | 206 | 133 0 0,9 10,7 | 25,6 4,71
A83 0 0 0 0 28,3 0,9 133 | 575 0 0 0 0 0 4,32
A84 0 0 0 0 14,2 7 447 | 32,8 0,2 0 0 0 0 4,84
A85 0 0 0 0 22,1 21 44 11,3 0 0 1,6 0 0 4,00
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A86 0 0 0 0 | 106 | 68 | 494 | 19 0 0 | 41 | 24 | 0 4,66
AB7 0 0 0 0 | 93 | 63 | 188 | 428 | 224 | 0 | 03 | © 0 443
A8S 0 0 0 0 | 52 | 39 | 11,8 | 716 | 69 | © 0 0 0 470
A89 0 | 51 | 2811|2556 | 1541 | 503 | 2079 | 0 0 0 0 0 0 318
A0 0 0 0 0 | 1129 | 3,96 | 1998 | 58,39 | 586 | 0 0 0 0 4,67
A9l 0 0 0 | 062 | 2409 | 256 | 15,74 | 56,99 | 0 0 0 0 0 3,99
A92 0 0 0 0 | 142 | 69 | 431 | 344 | 0 0 0 0 0 4,40
A93 0 0 0 0 | 98 | 62 | 722 | 118 | 0 0 0 0 0 4,16
A4 0 0O | 05 | 02 | 48 | 57 | 206 | 662 | 08 | 0 | 04 | © 0 4,10
A95 0 0 0 | ol | 11 4 | 234 | 532 | 78 | 0 | 03 | 0 | o1 4,00
A96 0 0 0 0 | 403 | 31 | 434 | 132 | 0 0 0 0 0 450
A97 | 1,94 | 2,12 | 5251 | 2504 | 7,46 | 045 | 839 | 209 | 0 0 0 0 0 454
A98 0 0 0 0 8 | 21 | 226 | 381 | 281 | 0 0 0 0 412
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APENDICE C

Amostras / indice de iodo

Amostras | C8:0 | C10:0 | C12:0 | C14:0 | C16:0 | C18:0 | C18:1 | C18:2 | C18:3 | C18:1 | C20:0 | C20:1 | C22:1 indice de
OH iodo
Al 0 0 0 0,6 6,9 3 75,2 12,4 1,2 0 04 0 0 92,90
A2 0,5 3,8 488 | 17,2 6,9 4 14,2 1,8 0 0 0 0 0 29,10
A3 0 0 0,2 29 24,3 | 22,8 | 40,2 3,3 0,7 0 0,2 0,6 0 40,20
A4 0 0 0 0 9,3 3,8 17,1 | 38,7 | 26,1 0 0 0 0 109,70
A5 0 0 0 0 5 2,2 17,7 18 379 0 1,7 9,8 0 143,80
A6 0 0 0 0 3,8 1,9 63,9 19 9,7 0 0,6 0 0 113,50
A7 0 0 0 0 0,9 11 3,1 4 0,6 90,3 0 0 0 99,80
A8 6,3 6 49,2 18,5 9,1 2,7 6,5 1,7 0 0 0 0 0 17,80
A9 0 0 0 0 11 34 70 12,7 0,8 0 0,6 0,1 0 122,70
Al10 0 0 0 0 12,1 1,8 27,2 56,2 1,3 0 0,4 0 0 100,00
All 0 0 0 0 6 1,8 6,6 76,3 9 0 0,3 0 0 143,40
Al2 0 0 0 0 52 2,4 13,1 | 57,1 20 0 0,7 0 0 141,80
Al3 0 0 0 0 12,7 55 39,1 | 41,6 0,2 0 0,2 0 0 115,90
Al4 0 0 0 0 4,4 3,8 20,7 159 | 54,6 0 0,2 0 0 142,80
Al5 0 0 0 0 55 5,8 76,3 0,7 0 0 3,1 2 0 110,00
Al6 0 0 0 0 149 | 206 | 439 17,9 04 0 1,6 0 0 132,10
Al7 0 0 0 0 53 2,2 16,6 137 | 62,1 0 0 0 0 171,50
Al8 0 0 0,1 1 19,6 75 36,8 | 28,4 2 0 0,1 0 0 92,20
Al9 0 0 0 0,3 12,5 2,1 475 | 354 11 0 0,6 0 0 112,70
A20 0 0 0 0 9,4 4,1 22 55,3 8,9 0 0 0 0 128,50
A21 0 0 0 0 4,2 3,3 63,6 | 27,6 0,2 0 0 0 0 108,60
A22 0 0 0,1 0,1 11,8 4,4 253 | 495 7,1 0 0,3 0 0 128,70
A23 0 0 0,1 0,5 14,3 8 35,6 35 4 0 0,3 0 0 99,70
A24 0 0 0,4 2,7 6,1 2,8 16,8 17 35,6 0 1,4 14,4 0 152,80
A25 0 0,1 0 0 4,2 2 60,4 | 21,2 9,6 0 0,7 1,5 0 108,80
A26 6,8 54 47,7 18,5 9,1 2,7 6,8 2,1 0,1 0 0,1 0 0 18,50
A27 0 0 0 0 115 1,9 26,6 | 58,7 0,6 0 0,3 0,1 0 101,00
A28 0 0 0,1 0,3 14,9 6,1 404 | 36,2 0,3 0 0,2 0,1 0 109,50
A29 0,8 0,5 0,3 11 42,1 4,2 40,8 9,5 0,3 0 0,3 0,1 0 54,00
A30 0 0,6 0,1 0 4,2 1,6 59,5 | 21,5 8,4 0 0,4 2,1 0 116,10
A3l 0 0 0 0,1 8,2 2,5 142 | 74,3 0,1 0 0,1 0 0 141,00
A32 0 0 0,1 0,1 11,6 39 23,7 | 538 5,9 0 0,3 0,3 0 125,50
A33 0 0 0,1 0,1 6,4 3,6 216 | 66,2 1,5 0 0,3 0,2 0 128,70
A34 0 0,1 0,2 2,6 243 | 18,2 | 422 4,4 0,9 0 0,2 0,6 0 65,90
A35 0 0 0,2 0,8 16,5 7,1 446 | 251 1,1 0 0,3 0,5 0 88,90
A36 0 0 0 0,1 5 2 63,1 19,8 7.2 0 0,6 0 0 109,00
A37 0 0 0,3 1,2 44,1 4,1 39,1 10 0,2 0 0,3 0 0 52,00
A38 0 0 0 0,1 11,7 3,8 234 | 52,6 7,7 0 0,2 0 0 132,00
A39 0 0 0 0,1 4,7 3,9 81,7 7,7 0,3 0 0,3 0 0 85,00
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A40 0 0 0 0 13,64 | 5,67 | 27,24 | 4245 | 7,13 0 0,6 0 0 143,95
A4l 0 0 0 0 129 | 533 | 25,86 | 4064 | 6,72 | 515 | 0,55 0 0 141,40
A42 0 0 0 0 1229 | 51 | 24,76 | 38,78 | 6,39 | 9,44 | 0,53 0 0 137,68
A43 0 0 0 0 1168 | 4,88 | 23,65 | 36,92 | 6,06 | 13,73 | 05 0 0 136,14
A44 0 0 0 0 11,07 | 4,65 | 2253 | 35,06 | 573 | 18,02 | 0,47 0 0 136,17
A45 0 0 0 0 10,46 | 4,42 | 21,42 | 3321 | 54 | 2232 | 0,44 0 0 130,35
A46 0 0 0 0 9,85 4,2 20,3 | 31,35 | 507 | 26,61 | 0,41 0 0 126,63
AAT 0 0 0 0 7,14 | 3,06 | 15,35 24 3,58 | 4549 | 0,27 0 0 119,72
A48 0 0 0 0 436 | 217 | 103 | 1463 | 2,11 | 6523 | 0,14 0 0 104,16
A49 0 0 0 0 3,75 | 195 | 919 | 12,77 | 1,78 | 69,52 | 0,11 0 0 100,39
A50 0 0 0 0 314 | 1,72 | 8,07 | 1091 | 1,45 | 73,82 | 0,08 0 0 97,40
A51 0 0 0 0 253 | 149 | 696 | 905 | 1,12 | 7811 | 0,05 0 0 96,66
A52 0 0 0 0 192 | 127 | 58 | 719 | 0,79 | 824 | 0,02 0 0 96,74
A53 0 0 0 0 144 | 116 | 499 | 529 | 055 | 8583 0 0 0 91,14
A54 6,8 6,3 41 16,2 9,4 34 14,2 2,5 0 0 0 0 0 42,80
A55 6,8 6,3 41 16,2 9,4 34 14,2 2,5 0 0 0 0 0 42,80
AS56 0 0 0 0,99 | 40,1 | 4,09 | 43,02 | 11,04 | 02 0 0,32 0 0 53,10
AS57 0 0 0 005 | 444 | 167 | 624 | 19,73 | 947 0 0,56 0 0 124,50
A58 0 0 0 0,07 | 10,95 | 4,31 | 23,12 | 53,27 | 6,77 0 0,27 0 0 129,50
A59 0 0 0 0,07 | 965 | 3,78 | 30,98 | 46,56 | 7,31 0 0,33 0 0 128,50
A60 0 0 0 0,06 | 835 | 3,25 | 3883 | 39,85 | 7,85 0 0,39 0 0 127,50
A6l 0 0 0 0,06 | 7,04 | 2,73 | 46,69 | 33,15 | 8,39 0 0,44 0 0 126,50
AG2 0 0 0 005 | 574 | 220 | 5454 | 26,44 | 8,93 0 0,50 0 0 125,50
AB3 0 0 0 0,25 | 16,78 | 4,27 | 27,10 | 44,82 | 5,46 0 0,28 0 0 114,22
AB4 0 0 0 0,25 | 1548 | 3,74 | 34,96 | 38,12 | 6,00 0 0,34 0 0 113,22
ABS 0 0 0 0,25 | 1418 | 3,21 | 42,81 | 31,41 | 6,54 0 0,40 0 0 112,22
AG6 0 0 0 0,24 | 12,87 | 2,68 | 50,67 | 24,70 | 7,08 0 0,45 0 0 111,22
AG7 0 0 0 0,24 | 11,57 | 2,15 | 58,52 | 17,99 | 7,62 0 0,51 0 0 110,22
AG8 0 0 0 044 | 2261 | 422 | 31,08 | 36,38 | 4,14 0 0,29 0 0 98,94
AB9 0 0 0 043 | 21,31 | 3,69 | 3894 | 29,67 | 4,68 0 0,35 0 0 97,94
AT70 0 0 0 043 | 20,01 | 3,17 | 46,79 | 22,96 | 522 0 041 0 0 96,94
AT71 0 0 0 043 | 18,70 | 2,64 | 54,65 | 16,25 | 5,76 0 0,46 0 0 95,94
AT2 0 0 0 0,62 | 28,44 | 4,18 | 3506 | 27,93 | 2,83 0 0,30 0 0 83,66
AT73 0 0 0 0,62 | 27,14 | 3,65 | 4292 | 21,22 | 3,37 0 0,36 0 0 82,66
AT74 0 0 0 0,61 | 2584 | 3,12 | 50,77 | 14,52 | 3,91 0 0,42 0 0 81,66
AT75 0 0 0 0,81 | 3427 | 4,13 | 39,04 | 1949 | 151 0 0,31 0 0 68,38
AT76 0 0 0 0,80 | 32,97 | 3,61 | 4690 | 12,78 | 2,05 0 0,37 0 0 67,38
AT7 0 0 0 0,08 | 1332 | 4,81 | 2454 | 5539 | 0,74 0 0,42 0 0 114,00
AT78 0 0 0 0,09 | 16,08 | 582 | 25,46 | 50,09 | 0,99 0 0,52 0 0 105,00
AT79 0 0 0 0 6,4 2,9 17,7 | 729 0 0 0 0 0 135,66
A80 0 0 0 0 11,9 4,1 23,2 | 54,2 6,3 0 0 0 0 134,90
A81 0 0 0 0 42,6 4,4 40,5 | 10,1 0,2 0 0 0 0 54,55
A82 0 0 0 0 2,6 1,2 206 | 206 | 133 0 09 10,7 | 25,6 101,30
A83 0 0 0 0 28,3 0,9 13,3 | 57,5 0 0 0 0 0 108,40
A84 0 0 0 0 14,2 7 447 | 32,8 0,2 0 0 0 0 104,00
A85 0 0 0 0 22,1 21 44 11,3 0 0 1,6 0 0 60,00
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AB6 0 0 0 0 | 106 | 68 | 494 | 19 0 0 41 | 24 0 91,00
A87 0 0 0 0 93 | 63 | 188 | 428 | 224 | 0 03 0 0 140,30
A88 0 0 0 0 52 | 39 | 118 | 716 | 69 0 0 0 0 151,30
A89 0 | 51 |2811 2556 | 1541 | 503 | 20,79 | O 0 0 0 0 0 36,50
A0 0 0 0 0 | 1129 | 396 | 19,98 | 5839 | 586 | 0 0 0 0 120,00
A1 0 0 0 | 062 | 2409 | 256 | 1574 | 56,99 | 0 0 0 0 0 136,70
A92 0 0 0 0 | 142 | 69 | 431 | 344 | 0 0 0 0 0 110,00
A93 0 0 0 0 98 | 62 | 722 | 118 | © 0 0 0 0 149,60
A94 0 0 05 | 02 | 48 | 57 | 206 | 662 | 08 0 04 0 0 138,40
A95 0 0 0 01 | 11 4 | 234 [ 532 | 78 0 03 0 0.1 124,00
A96 0 0 0 0 | 403 | 31 | 434 | 132 | 0 0 0 0 0 56,20
A97 | 1,94 | 212 | 5251 | 2504 | 7,46 | 045 | 839 | 209 | 0 0 0 0 0 14,67
A98 0 0 0 0 8 21 | 226 | 381 | 281 | O 0 0 0 150,36
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APENDICE D

Amostras / Periodo de inducéo

Amostras | C8:0 | C10:0 | C12:0 | C14:0 | C16:0 | C18:0 | C18:1 | C18:2 | C18:3 | C18:1 | C20:0 | C20:1 | C22:1 | Periodo de
OH inducdo
Al 0 0 0 0,6 6,9 3 752 | 124 1,2 0 0,4 0 0 8,5
A2 0,5 3,8 48,8 | 17,2 6,9 4 14,2 1,8 0 0 0 0 0 15,7
A3 0 0 0,2 2,9 243 | 22,8 | 40,2 3,3 0,7 0 0,2 0,6 0 1,6
A4 0 0 0 0 9,3 3,8 171 | 38,7 | 26,1 0 0 0 0 1,8
A5 0 0 0 0 5 2,2 17,7 18 379 0 1,7 9,8 0 1,3
A6 0 0 0 0 3,8 1,9 63,9 19 9,7 0 0,6 0 0 7,6
A7 0 0 0 0 0,9 11 3,1 4 0,6 90,3 0 0 0 11
A8 6,3 6 49,2 | 185 9,1 2,7 6,5 1,7 0 0 0 0 0 35,5
A9 0 0 0 0 11 34 70 12,7 0,8 0 0,6 0,1 0 8,1
Al0 0 0 0 0 12,1 18 272 | 56,2 1,3 0 0,4 0 0 2,2
All 0 0 0 0 6 1,8 6,6 76,3 9 0 0,3 0 0 0,2
Al2 0 0 0 0 52 2,4 131 | 57,1 20 0 0,7 0 0 0,9
Al3 0 0 0 0 12,7 55 39,1 | 416 0,2 0 0,2 0 0 2,3
Al4 0 0 0 0 4,4 3,8 20,7 | 159 | 54,6 0 0,2 0 0 0,2
Al5 0 0 0 0 5,5 5.8 76,3 0,7 0 0 31 2 0 2,3
Al6 0 0 0 0 149 | 206 | 439 | 17,9 0,4 0 1,6 0 0 71
Al7 0 0 0 0 53 2,2 16,6 | 13,7 | 62,1 0 0 0 0 0,2
Al8 0 0 0,1 1 19,6 75 36,8 | 28,4 2 0 0,1 0 0 11,0
Al9 0 0 0 0,3 12,5 2,1 475 | 354 11 0 0,6 0 0 0,4
A20 0 0 0 0 9,4 4,1 22 55,3 8,9 0 0 0 0 2,1
A2l 0 0 0 0 4,2 3,3 63,6 | 27,6 0,2 0 0 0 0 2,0
A22 0 0 0,1 0,1 11,8 4,4 253 | 495 7,1 0 0,3 0 0 1,0
A23 0 0 0,1 0,5 14,3 8 35,6 35 4 0 0,3 0 0 52
A24 0 0 0,4 2,7 6,1 2,8 16,8 17 35,6 0 1,4 14,4 0 1,7
A25 0 0,1 0 0 4,2 2 60,4 | 21,2 9,6 0 0,7 15 0 7,6
A26 6,8 54 47,7 | 185 9,1 2,7 6,8 2,1 0,1 0 0,1 0 0 29,8
A27 0 0 0 0 11,5 1,9 26,6 | 58,7 0,6 0 0,3 0,1 0 2,0
A28 0 0 0,1 0,3 14,9 6,1 40,4 | 36,2 0,3 0 0,2 0,1 0 3,2
A29 0,8 0,5 0,3 11 42,1 4,2 40,8 9,5 0,3 0 0,3 0,1 0 11,2
A30 0 0,6 0,1 0 4,2 1,6 59,5 | 21,5 8,4 0 0,4 2,1 0 6,2
A3l 0 0 0 0,1 8,2 2,5 142 | 74,3 0,1 0 0,1 0 0 3,1
A32 0 0 0,1 0,1 11,6 39 23,7 | 538 5,9 0 0,3 0,3 0 4,1
A33 0 0 0,1 0,1 6,4 3,6 216 | 66,2 1,5 0 0,3 0,2 0 0,9
A34 0 0,1 0,2 2,6 243 | 18,2 | 422 4,4 0,9 0 0,2 0,6 0 13,5
A35 0 0 0,2 0,8 16,5 71 446 | 251 1,1 0 0,3 0,5 0 6,0
A36 0 0 0 0,1 5 2 63,1 | 19,8 72 0 0,6 0 0 6,4
A37 0 0 0,3 1,2 441 4,1 39,1 10 0,2 0 0,3 0 0 10,9
A38 0 0 0 0,1 11,7 3,8 234 | 52,6 7,7 0 0,2 0 0 5,0
A39 0 0 0 0,1 4,7 39 81,7 7,7 0,3 0 0,3 0 0 6,2
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A40 0 0 0 0 13,64 | 5,67 | 27,24 | 4245 | 7,13 0 0,6 0 0 2,3
A4l 0 0 0 0 129 | 533 | 25,86 | 4064 | 6,72 | 515 | 0,55 0 0 2,6
A42 0 0 0 0 1229 | 51 | 24,76 | 38,78 | 6,39 | 9,44 | 0,53 0 0 29
A43 0 0 0 0 1168 | 4,88 | 23,65 | 36,92 | 6,06 | 13,73 | 05 0 0 3,1
A44 0 0 0 0 11,07 | 4,65 | 2253 | 35,06 | 573 | 18,02 | 0,47 0 0 3,4
A45 0 0 0 0 10,46 | 4,42 | 21,42 | 3321 | 54 | 2232 | 0,44 0 0 3,6
A46 0 0 0 0 9,85 4,2 20,3 | 31,35 | 507 | 26,61 | 0,41 0 0 39
AAT 0 0 0 0 7,14 | 3,06 | 15,35 24 3,58 | 4549 | 0,27 0 0 9,3
A48 0 0 0 0 436 | 217 | 103 | 1463 | 2,11 | 6523 | 0,14 0 0 10,1
A49 0 0 0 0 3,75 | 195 | 919 | 12,77 | 1,78 | 69,52 | 0,11 0 0 12,2
A50 0 0 0 0 314 | 1,72 | 8,07 | 1091 | 1,45 | 73,82 | 0,08 0 0 14,5
A51 0 0 0 0 253 | 149 | 696 | 905 | 1,12 | 7811 | 0,05 0 0 16,9
A52 0 0 0 0 192 | 127 | 58 | 719 | 0,79 | 824 | 0,02 0 0 18,1
A53 0 0 0 0 144 | 116 | 499 | 529 | 055 | 8583 0 0 0 19,7
A54 6,8 6,3 41 16,2 9,4 34 14,2 2,5 0 0 0 0 0 9,0
A55 6,8 6,3 41 16,2 9,4 34 14,2 2,5 0 0 0 0 0 75
AS56 0 0 0 0,99 | 40,1 | 4,09 | 43,02 | 11,04 | 02 0 0,32 0 0 11,0
AS57 0 0 0 005 | 444 | 167 | 624 | 19,73 | 947 0 0,56 0 0 6,9
A58 0 0 0 0,07 | 10,95 | 4,31 | 23,12 | 53,27 | 6,77 0 0,27 0 0 39
A59 0 0 0 0,07 | 965 | 3,78 | 30,98 | 46,56 | 7,31 0 0,33 0 0 4,2
A60 0 0 0 0,06 | 835 | 3,25 | 3883 | 39,85 | 7,85 0 0,39 0 0 4,7
A6l 0 0 0 0,06 | 7,04 | 2,73 | 46,69 | 33,15 | 8,39 0 0,44 0 0 52
AG2 0 0 0 005 | 574 | 220 | 5454 | 26,44 | 8,93 0 0,50 0 0 5,9
AB3 0 0 0 0,25 | 16,78 | 4,27 | 27,10 | 44,82 | 5,46 0 0,28 0 0 4,2
AB4 0 0 0 0,25 | 1548 | 3,74 | 34,96 | 38,12 | 6,00 0 0,34 0 0 5,0
ABS 0 0 0 0,25 | 1418 | 3,21 | 42,81 | 31,41 | 6,54 0 0,40 0 0 57
AG6 0 0 0 0,24 | 12,87 | 2,68 | 50,67 | 24,70 | 7,08 0 0,45 0 0 6,6
AG7 0 0 0 0,24 | 11,57 | 2,15 | 58,52 | 17,99 | 7,62 0 0,51 0 0 78
AG8 0 0 0 044 | 2261 | 422 | 31,08 | 36,38 | 4,14 0 0,29 0 0 50
AB9 0 0 0 043 | 21,31 | 3,69 | 3894 | 29,67 | 4,68 0 0,35 0 0 6,3
AT70 0 0 0 043 | 20,01 | 3,17 | 46,79 | 22,96 | 522 0 041 0 0 7,7
AT71 0 0 0 043 | 18,70 | 2,64 | 54,65 | 16,25 | 5,76 0 0,46 0 0 9,3
AT2 0 0 0 0,62 | 28,44 | 4,18 | 3506 | 27,93 | 2,83 0 0,30 0 0 6,2
AT73 0 0 0 0,62 | 27,14 | 3,65 | 4292 | 21,22 | 3,37 0 0,36 0 0 8,0
AT74 0 0 0 0,61 | 2584 | 3,12 | 50,77 | 14,52 | 3,91 0 0,42 0 0 10,6
AT75 0 0 0 0,81 | 3427 | 4,13 | 39,04 | 1949 | 151 0 0,31 0 0 74
AT76 0 0 0 0,80 | 32,97 | 3,61 | 4690 | 12,78 | 2,05 0 0,37 0 0 11,4
AT7 0 0 0 0,08 | 1332 | 4,81 | 2454 | 5539 | 0,74 0 0,42 0 0 4,4
AT78 0 0 0 0,09 | 16,08 | 582 | 25,46 | 50,09 | 0,99 0 0,52 0 0 49
AT79 0 0 0 0 6,4 2,9 17,7 | 729 0 0 0 0 0 3,8
A80 0 0 0 0 11,9 4,1 23,2 | 54,2 6,3 0 0 0 0 3,4
A81 0 0 0 0 42,6 4,4 40,5 | 10,1 0,2 0 0 0 0 15,3
A82 0 0 0 0 2,6 1,2 206 | 206 | 133 0 09 10,7 | 25,6 11
A83 0 0 0 0 28,3 0,9 13,3 | 57,5 0 0 0 0 0 41
A84 0 0 0 0 14,2 7 447 | 32,8 0,2 0 0 0 0 3,4
A85 0 0 0 0 22,1 21 44 11,3 0 0 1,6 0 0 52
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A86 0 0 0 0 | 106 | 68 | 494 | 19 0 0 | 41 | 24 | 0 35
AB7 0 0 0 0 | 93 | 63 | 188 | 428 | 224 | 0 | 03 | © 0 438
A88 0 0 0 0 | 52 | 39 | 118 | 716 | 69 | 0 0 0 0 40
A89 0 | 51 |2811 ] 2556 | 1541 | 503 | 2079 | 0 0 0 0 0 0 16,4
A0 0 0 0 0 | 1129 | 396 | 1998 | 5839 | 586 | 0 0 0 0 33
A9l 0 0 0 | 062 | 2409 | 256 | 1574 | 5699 | 0 0 0 0 0 39
A92 0 0 0 0 | 142 | 69 | 431 | 344 | 0 0 0 0 0 32
A93 0 0 0 0 | 98 | 62 | 722 | 118 | 0 0 0 0 0 2.4
A4 0 0O | 05 | 02 | 48 | 57 | 206 | 662 | 08 | 0 | 04 | 0 0 17
A95 0 0 0 | ol | 11 4 | 234 | 532 | 78 | 0 | 03 | 0 | o1 3.8
A96 0 0 0 0 | 403 | 31 | 434 | 132 | 0 0 0 0 0 134
A97 | 194 | 212 | 5251 | 2504 | 7,46 | 045 | 839 | 209 | 0 0 0 0 0 20,2
A98 0 0 0 0 8 | 21 | 226 | 381 | 281 | 0 0 0 0 33
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Amostras / Nimero de cetano

APENDICE E

Amostras | C8:0 | C10:0 | C12:0 | C14:0 | C16:0 | C18:0 | C18:1 | C18:2 | C18:3 | C18:1 | C20:0 | C20:1 | C22:1 | NUmero
OH de cetano
Al 0 0 0,4 2,7 6,1 2,8 16,8 17 35,6 0 1,4 14,4 0 50,40
A2 0 0,1 0 0 4,2 2 60,4 21,2 9,6 0 0,7 15 0 53,70
A3 6,8 54 47,7 18,5 91 2,7 6,8 2,1 0,1 0 0,1 0 0 59,30
A4 0 0 0 0 11,5 1,9 26,6 58,7 0,6 0 0,3 0,1 0 55,70
A5 0 0 0,1 0,3 14,9 6,1 40,4 36,2 0,3 0 0,2 0,1 0 55,70
A6 0,8 0,5 0,3 1,1 42,1 4,2 40,8 9,5 0,3 0 0,3 0,1 0 61,90
AT 0 0,6 0,1 0 4,2 1,6 59,5 21,5 8,4 0 0,4 2,1 0 53,70
A8 0 0 0 0,1 8,2 2,5 14,2 74,3 0,1 0 0,1 0 0 51,10
A9 0 0 0,1 0,1 11,6 3,9 23,7 53,8 59 0 0,3 0,3 0 51,30
Al0 0 0 0,1 0,1 6,4 3,6 21,6 66,2 15 0 0,3 0,2 0 51,10
All 0 0,1 0,2 2,6 24,3 18,2 42,2 4,4 0,9 0 0,2 0,6 0 58,90
Al2 0 0 0,2 0,8 16,5 7,1 44,6 25,1 1,1 0 0,3 0,5 0 56,90
Al3 0 0 0 0 14,2 7 44,7 32,8 0,2 0 0 0 0 51,60
Al4 0 0 0 0 22,1 21 44 11,3 0 0 1,6 0 0 50,00
Al5 0 0 0 0 10,6 6,8 49,4 19 0 0 4,1 2,4 0 55,00
Al6 0 0 0 0 9,3 6,3 18,8 42,8 22,4 0 0,3 0 0 49,10
Al7 0 0 0 0 5,2 3,9 11,8 71,6 6,9 0 0 0 0 47,52
Al8 0 0 0 0 14,2 6,9 43,1 34,4 0 0 0 0 0 57,10
Al9 0 0 0 0 9,8 6,2 72,2 11,8 0 0 0 0 0 55,10
A20 0 0 0,5 0,2 4,8 5,7 20,6 66,2 0,8 0 0,4 0 0 55,60
A21 0 0 0 0,1 11 4 23,4 53,2 7,8 0 0,3 0 0,1 58,10
A22 0 0 0 0 40,3 3,1 43,4 13,2 0 0 0 0 0 54,60
A23 0 0 0 0 6,7 365 | 11,75 | 77,9 0 0 0 0 0 49,80
A24 0 0 0 1,15 23 5 19,1 | 51,75 0 0 0 0 0 51,20
A25 0 0 0 15 2 2,25 24 15 55 0 0 0 49,75 54,40
A26 0 0 0 0 5 3,45 28,5 | 56,35 6,7 0 0 0 0 46,60
A27 0 0 0 0 6,9 4,9 28,2 52 8 0 0 0 0 46,20
A28 0 0 0 15 39,2 5,3 45 9 0 0 0 0 0 56,20
A29 0 0 0,1 0,1 10,2 3,7 22,8 53,7 8,6 0 0 0 0 45,69
A30 0 0 0 0 12,9 3,7 22,2 52,9 79 0 0 0 0 46,54
A3l 0 0 0 0 10,76 | 4,37 | 24,13 | 51,83 | 6,81 0 0 0 0 46,97
A32 0 0 0 0 10,5 3,9 23,3 53 7,6 0 0 0 0 46,30
A33 0 0 0 056 | 14,17 | 5,19 48,2 | 22,19 | 1,45 0 0 0 0 55,98
A34 0 0 0 0 10,7 3,2 25 53,3 5,4 0 0 0 0 46,95
A35 0 0 0 0 3,86 3,9 77,9 | 13,31 0 0 0 0 0 55,93
A36 0 0 0 0 11,75 | 3,15 | 23,26 | 55,53 | 6,31 0 0 0 0 46,25
A37 0 0 0 0 10,4 4,7 24,8 52,5 6,5 0 0 0 0 46,91
A38 0 0 0 0,1 10,3 4,7 22,6 54,1 0,6 0 0 0 0 48,93
A39 0 0 0 0,9 1054 | 3,75 | 23,18 | 48,92 | 1,16 0 0 0 0 49,90
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A40 0 0 0 0 6,8 3,26 | 16,93 | 73,01 0 0 0 0 0 44,10
A4l 0 0 0 0 579 5,68 | 20,43 | 66,02 0 0 0 0 0 45,89
A42 0 0 0 0 6,1 4,1 18,6 69 0,3 0 0 0 0 44,92
A43 0 0 0 0 6,06 4,8 20,5 67,7 04 0 0 0 0 45,23
A4l 0 0 0 0 6,38 4,09 | 2368 | 63,29 | 0,36 0 0 0 0 46,13
A45 0 0 0 0 8,6 193 | 11,58 | 77,89 0 0 0 0 0 43,16
A46 0 0 0 0 6,1 4,2 24 63,5 0,4 0 0 0 0 46,03
A4T7 0 0 0 0 4,2 2 64 20,6 9,2 0 0 0 0 50,83
A48 0 0 0 0 3,5 0,9 64,1 22,3 8,2 0 0 0 0 50,54
AA49 0 0 0 0 3,49 0,85 64,4 22,3 8,23 0 0 0 0 50,51
A50 0 0 0 0,1 4,8 04 61,6 20,6 9,2 0 0 0 0 50,77
AS51 0 0 0 0 4,3 19 61,5 20,6 8,3 0 0 0 0 51,28
AS52 0 0 0 1,2 20,6 4,6 19,54 | 52,5 04 0 0 0 0 50,97
AS53 0 0 0,1 0,7 20,1 2,6 19,2 55,2 0,6 0 0 0 0 49,83
A54 0 0 0 0 28,7 09 13 57,4 0 0 0 0 0 50,60
AS55 0 0 0 0 11,67 | 089 | 13,27 | 57,51 0 0 0 0 0 48,29
A56 0 0 0 0 28,33 0,9 13,27 | 57,5 0 0 0 0 0 50,51
AS57 0 0 0 0 22,9 3,1 18,5 54,2 05 0 0 0 0 50,53
A58 0 0 0 0 11,38 | 2,39 | 48,28 | 31,95 | 0,93 0 0 0 0 52,96
AS59 0 0 0 0,00 | 11,40 | 2,40 | 48,30 | 32,00 | 0,90 0 0,00 0 0 52,97
AGO 0 0 0 0,00 | 11,20 | 3,20 | 4550 | 31,70 | 0,40 0 0,00 0 0 53,44
A6l 0 0 0 0,00 | 10,40 | 890 | 47,10 | 32,90 | 0,50 0 0,00 0 0 53,81
AB2 0 0 0,1 1,00 | 42,80 | 4,50 | 40,50 | 10,10 | 0,20 0 0,00 0 0 63,45
AB3 0 0 0 0,00 | 42,60 | 4,40 | 40,50 | 10,10 | 0,20 0 0,00 0 0 63,32
AG4 0 0 0,3 1,10 | 42,70 | 4,30 | 40,90 | 9,20 0,20 0 0,00 0 0 63,62
AB5 0 0 0,26 1,09 | 4481 | 4,09 | 39,99 | 8,94 0,27 0 0,00 0 0 63,94
AG6 0 0 0,38 098 | 4332 | 381 | 40,57 | 10,25 | 0,25 0 0,00 0 0 63,36
AG7 0 0 0,2 1,11 | 40,20 | 4,50 | 43,30 | 9,00 1,00 0 0,00 0 0 62,96
AG8 0 0 0,46 122 | 47,76 | 4,23 | 37,00 | 9,07 0,26 0 0,00 0 0 64,45
AB9 0 0 0,9 1,30 | 4390 | 4,90 | 39,00 | 9,50 0,30 0 0,00 0 0 63,85
AT0 0 0 0 0,00 | 39,50 | 4,10 | 43,20 | 10,60 | 0,20 0 0,00 0 0 62,64
ATl 0 0 0,1 0,10 | 25,50 | 15,80 | 47,10 | 8,90 1,10 0 0,00 0 0 62,47
AT2 0 0 0,1 2,80 | 23,30 | 19,40 | 42,40 | 2,90 0,90 0 0,00 0 0 64,68
AT3 0 0 0,1 0,10 | 25,20 | 19,20 | 48,90 | 2,70 0,50 0 0,00 0 0 64,62
AT74 0 0 0,1 2,30 | 23,10 | 15,40 | 45,80 | 3,50 0,60 0 0,00 0 0 63,84
AT75 0 0 0 0,00 | 23,90 | 17,50 | 43,90 | 2,30 0,10 0 0,00 0 0 64,63
AT76 0 0 0,6 291 | 2434 | 19,10 | 40,23 | 2,58 3,30 0 0,00 0 0 64,00
ATT 0 0 0 0,00 | 11,53 | 13,36 | 60,67 | 0,62 0,00 0 0,00 0 0 57,00
AT78 0 0 0 0,00 7,10 500 | 19,20 | 68,70 | 0,00 0 0,00 0 0 49,00
AT9 0 0 0 0 40 5 45 7 0 0 0 0 0 50,00
A80 0 0 0 0 23,93 | 1954 | 3854 | 643 0,32 0 0 0 0 54,00
A81 0 0 0,1 0,7 36,7 6,6 46,1 8,6 0,3 0 0,4 0,2 0 61,00
A82 0 0 0 0 11,6 3,1 75 78 0,6 0 0,3 0 0 57,00
A83 0 0 0 0,1 8 1,8 53,3 28,4 0,3 0 0,9 2,4 0 53,00
A84 0 0 0 0 4,9 1,6 33 20,4 7,9 0 0 9,2 23 55,00
A85 0 0 0 0 11,3 3,6 249 53 6,1 0 0,3 0,3 0,3 49,00




A86 0 0 0 0 6,2 3,7 25,2 63,1 0,2 0 0,3 0,2 0,1 50,00
A87 0 0 0 0,1 6,9 4 19 69,1 0,3 0 0,3 0 0 48,00
A88 0 0 0 0 4,6 34 62,8 27,5 0,1 0 0,3 0 0 53,00
A89 0 0 0 0 10,4 2,9 77,1 7,6 0.8 0 0,3 0 0 57,00
A90 0 0 0 0 6,5 14 65,6 25,2 0,1 0 0,1 0,1 0,1 53,00
A9l 0 0 0 1 17,2 75 48,4 21,7 0 0 0 0 0 53,47
A92 0 0 0 0 15,6 10,5 60,9 52 74 0 0,3 0 0 57,48
A93 0 0 0 0 29 9,7 38,3 21,8 1.2 0 0 0 0 55,58
A94 0 0 0 0 25,1 6,7 46,1 15,4 3 0 0 0 0 51,90
A95 0 0 0 8 23 8 32 22 0 0 3 0 0 57,51
A96 0 0 0 0 8 15 56 18 0 0 3 0 0 54,99
A97 0 0 0 0 8 14 48 30 0 0 0 0 0 51,57
A98 0 0 0 0 17,9 18,5 42,7 13,7 2,1 0 0 0 0 57,30
A99 0 0 0 0,9 10,8 12,4 60 15 0 0 0,9 0 0 55,10
A100 0 0 0 0 149 14,4 61,9 7,5 0 0 1,3 0 0 57,83
Al101 0 0 0 0 91 2,7 79,4 0,7 0,2 0 0 0 0 56,66
A102 0 0 0 0 10,6 6,8 49,4 19 0 0 4,1 2,4 0 55,84
A103 0 0 0 0 54 8,5 55,1 8,2 0 0 20,7 0 0 59,77
A104 0 0 0 0 19 14 63 3 0 0 1 0 0 59,32
Al105 0 0 0 0 14,5 8,5 44 32,4 0 0 0 0 0 51,09
A106 0 0 0 3,5 351 4,5 53,3 0 0 0 11 0 0 61,22
A107 0 0 0 0 72 14,4 353 40,4 0 0 18 0 0 50,26
A108 0 0 0 0 17 78 32,4 31,3 72 0 0 0 0 50,46
A109 0 0 0 0 7,1 17,7 384 36,8 0 0 0 0 0 50,7
Al10 0 0 0 0 23,1 12,8 215 29 13,6 0 0 0 0 48,52
Alll 0 0 0 0 18,8 9 32,5 39,5 0 0 0 0 0 50,42
All12 0 0 0 0 19,7 2,4 37,3 39,8 0 0 0,6 0 0 49,60
Al13 0 0 0 0 55 6,7 10,5 48,5 28,5 0 0 0 0 34,18
All4 0 0 2,8 55 99 11 15,8 22,1 42,7 0 0 0 0 34,25
Al15 0 0 0 0 3,7 43,7 52,6 0 0 0 0 0 0 63,10
All6 0 0 0 0 0,7 46,4 49,5 09 0 0 2,5 0 0 63,52
All7 0 0 0 0 04 0,4 12 18 62 0 0 0 0 25,46
Al18 0 4,3 87,9 19 0,5 54 0 0 0 0 0 0 0 63,20
Al19 0 0 96,3 0 0 0 2,3 0 0 0 0 0 0 64,79
A120 0 0,1 85,9 38 0 0 4 33 0 0 0 0 0 64,05
Al21 0 1,7 59,1 11,5 0 0 21 6,7 0 0 0 0 0 60,77
Al122 0 0 0 0 9,5 18,4 56 0 16,1 0 0 0 0 52,26
Al123 0 0 0 0 6,1 475 46,4 0 0 0 0 0 0 64,26
Al24 0 0 0 0 4 6,1 14,8 71 1 0 3 0 0 41,25
Al125 0 0 0 0,8 14,5 3,8 18,5 61,4 0 0 1 0 0 44,45
Al26 0 0,8 35,6 50,7 4,5 0 8,3 0,1 0 0 0 0 0 66,13
Al127 0 0,1 19,6 54,5 19,6 0 54 0 0 0 0 0 0 67,47
Al28 0 0 0 0 0,2 13,8 453 0 0 0 34,7 4,2 0 64,86
Al29 0 0 0 0 66 3,5 27,5 3 0 0 0 0 0 65,27
A130 0 0 0 0,1 17,8 14 46,3 17,9 0 0 3 0 0 56,61
Al31 0 0 0 0 254 0 46,8 27,8 0 0 0 0 0 52,22
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Al132 0 0 0 0 24,4 7,2 50,5 15,8 0,6 0 0,7 0,2 0 56,33
Al133 0 0 0 04 19,7 6,5 50,3 21,6 11 0 0 0 0 54,00
Al34 0 0 0 3,2 31 2,6 88 29 0 0 0 0 0 54,50
Al135 0 0 0 1,4 15,6 9,7 40,8 32,1 0 0 04 0 0 52,31
Al136 0 0 0 0 9,7 2,4 83,8 08 0 0 3,3 0 0 56,32
Al37 0 0 0 0 10,4 55 64,4 12,4 0 0 1,8 2,6 1,7 55,37
Al38 0 0 0 11 1,2 05 56 29 0 0 2,3 0 0 49,90
Al139 0 0 0 18 15,2 4,5 32,6 43,6 0 0 0 0 0 48,97
Al40 0 0 0 0 16,6 8,8 30,5 36 8,1 0 0 0 0 48,30
Al4l 0 0 0 8 23 8 32 22 0 0 3 0 0 57,51
Al42 0 0 0 24 54 0 45,8 46,4 0 0 0 0 0 45,20
Al43 0 0 0 0 2,3 38,3 57,9 0,8 04 0 0 0,3 0 61,50
Al44 0 0 0 0 2,5 56,4 39,4 1,7 0 0 0 0 0 65,16
Al45 0 0 0 4,43 0 793 | 6324 | 24,4 0 0 0 0 0 50,71
Al46 0 0 0 0,1 8,1 1,2 20,8 67,7 0 0 0 0 0 41,37
Al47 0 0 0 39,2 13,3 2,4 441 1 0 0 0 0 0 61,85
Al48 0 0 0 0 9 0 14,6 73,7 2,7 0 0 0 0 38,73
Al49 0 0 0 0,2 11 10,2 29,5 46,4 0,4 0 0 2,3 0 48,31
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APENDICE F

Amostras / Massa especifica

Amostras | C8:0 | C10:0 | C12:0 | C14:0 | C16:0 | C18:0 | C18:1 | C18:2 | C18:3 | C18:1 | C20:0 | C20:1 | C22:1 Massa
OH especifica
Al 0 0 0 0,6 6,9 3 75,2 12,4 1,2 0 04 0 0 878,00
A2 0,5 3,8 48,8 17,2 6,9 4 14,2 1,8 0 0 0 0 0 876,00
A3 0 0 0,2 29 24,3 | 22,8 | 40,2 3,3 0,7 0 0,2 0,6 0 874,00
A4 0 0 0 0 9,3 3,8 17,1 | 38,7 | 26,1 0 0 0 0 886,50
A5 0 0 0 0 5 2,2 17,7 18 37,9 0 1,7 9,8 0 888,00
A6 0 0 0 0 3.8 1,9 63,9 19 9,7 0 0,6 0 0 882,00
A7 0 0 0 0 09 1,1 3,1 4 0,6 90,3 0 0 0 899,00
A8 6,3 6 49,2 18,5 91 2,7 6,5 1,7 0 0 0 0 0 807,30
A9 0 0 0 0 11 34 70 12,7 0,8 0 0,6 0,1 0 881,50
Al0 0 0 0 0 12,1 1,8 27,2 | 56,2 1,3 0 04 0 0 885,00
All 0 0 0 0 6 1,8 6,6 76,3 9 0 0,3 0 0 888,50
Al2 0 0 0 0 52 2,4 13,1 | 57,1 20 0 0,7 0 0 888,50
Al3 0 0 0 0 12,7 55 39,1 | 41,6 0,2 0 0,2 0 0 879,50
Al4 0 0 0 0 4,4 3,8 20,7 159 | 54,6 0 0,2 0 0 892,50
Al5 0 0 0 0 55 5,8 76,3 0,7 0 0 3,1 2 0 877,00
Al6 0 0 0 0 149 | 206 | 439 17,9 04 0 1,6 0 0 884,50
Al7 0 0 0 0 53 2,2 16,6 13,7 | 62,1 0 0 0 0 899,00
Al8 0 0 0,1 1 19,6 75 36,8 28,4 2 0 0,1 0 0 880,50
Al9 0 0 0 0,3 12,5 2,1 475 | 354 1,1 0 0,6 0 0 885,50
A20 0 0 0 0 94 4,1 22 55,3 8,9 0 0 0 0 884,00
A21 0 0 0 0 4,2 3,3 63,6 27,6 0,2 0 0 0 0 880,00
A22 0 0 0,1 0,1 11,8 4.4 25,3 | 495 7,1 0 0,3 0 0 855,50
A23 0 0 0,1 0,5 14,3 8 35,6 35 4 0 0,3 0 0 882,50
A24 0 0 0,4 2,7 6,1 2,8 16,8 17 35,6 0 1,4 14,4 0 882,00
A25 0 0,1 0 0 4,2 2 60,4 | 21,2 9,6 0 0,7 1,5 0 883,00
A26 6,8 54 47,7 18,5 9,1 2,7 6,8 2,1 0,1 0 0,1 0 0 874,00
A27 0 0 0 0 115 1,9 26,6 | 58,7 0,6 0 0,3 0,1 0 883,00
A28 0 0 0,1 0,3 14,9 6,1 404 | 36,2 0,3 0 0,2 0,1 0 876,00
A29 0,8 0,5 0,3 1,1 42,1 4,2 40,8 9,5 0,3 0 0,3 0,1 0 873,00
A30 0 0,6 0,1 0 4,2 1,6 59,5 21,5 8,4 0 0,4 2,1 0 879,00
A3l 0 0 0 0,1 8,2 2,5 14,2 74,3 0,1 0 0,1 0 0 879,00
A32 0 0 0,1 0,1 11,6 3,9 23,7 | 538 59 0 0,3 0,3 0 882,00
A33 0 0 0,1 0,1 6,4 3,6 21,6 66,2 1,5 0 0,3 0,2 0 878,00
A34 0 0,1 0,2 2,6 24,3 18,2 | 422 4,4 0,9 0 0,2 0,6 0 878,00
A35 0 0 0,2 0,8 16,5 7,1 44,6 25,1 1,1 0 0,3 0,5 0 879,00
A36 0 0 0 0,1 5 2 63,1 19,8 7.2 0 0,6 0 0 885,00
A37 0 0 0,3 1,2 44,1 4,1 39,1 10 0,2 0 0,3 0 0 873,00
A38 0 0 0 0,1 11,7 3,8 234 | 52,6 7,7 0 0,2 0 0 884,00
A39 0 0 0 0,1 4,7 3,9 81,7 7,7 0,3 0 0,3 0 0 870,00
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A40 0 0 0 0 13,64 | 5,67 | 27,24 | 4245 | 7,13 0 0,6 0 0 876,30
A4l 0 0 0 0 129 | 533 | 25,86 | 4064 | 6,72 | 515 | 0,55 0 0 881,30
A42 0 0 0 0 1229 | 51 | 24,76 | 38,78 | 6,39 | 9,44 | 0,53 0 0 882,10
A43 0 0 0 0 1168 | 4,88 | 23,65 | 36,92 | 6,06 | 13,73 | 05 0 0 885,00
A44 0 0 0 0 11,07 | 4,65 | 2253 | 35,06 | 573 | 18,02 | 0,47 0 0 885,10
A45 0 0 0 0 10,46 | 4,42 | 21,42 | 3321 | 54 | 2232 | 0,44 0 0 888,10
A46 0 0 0 0 9,85 4,2 20,3 | 31,35 | 507 | 26,61 | 0,41 0 0 888,70
AAT 0 0 0 0 7,14 | 3,06 | 15,35 24 3,58 | 4549 | 0,27 0 0 896,90
A48 0 0 0 0 436 | 217 | 103 | 1463 | 2,11 | 6523 | 0,14 0 0 905,80
A49 0 0 0 0 3,75 | 195 | 919 | 12,77 | 1,78 | 69,52 | 0,11 0 0 908,40
A50 0 0 0 0 314 | 1,72 | 8,07 | 1091 | 1,45 | 73,82 | 0,08 0 0 910,20
A51 0 0 0 0 253 | 149 | 696 | 905 | 1,12 | 7811 | 0,05 0 0 911,80
A52 0 0 0 0 192 | 127 | 58 | 719 | 0,79 | 824 | 0,02 0 0 913,70
A53 0 0 0 0 144 | 116 | 499 | 529 | 055 | 8583 0 0 0 915,70
A54 6,8 6,3 41 16,2 9,4 34 14,2 2,5 0 0 0 0 0 876,00
A55 6,8 6,3 41 16,2 9,4 34 14,2 2,5 0 0 0 0 0 878,00
AS56 0 0 0 0,99 | 40,1 | 4,09 | 43,02 | 11,04 | 02 0 0,32 0 0 875,00
AS57 0 0 0 005 | 444 | 167 | 624 | 19,73 | 947 0 0,56 0 0 878,00
A58 0 0 0 0,07 | 10,95 | 4,31 | 23,12 | 53,27 | 6,77 0 0,27 0 0 883,00
A59 0 0 0 0,07 | 965 | 3,78 | 30,98 | 46,56 | 7,31 0 0,33 0 0 882,00
A60 0 0 0 0,06 | 835 | 3,25 | 3883 | 39,85 | 7,85 0 0,39 0 0 881,00
A6l 0 0 0 0,06 | 7,04 | 2,73 | 46,69 | 33,15 | 8,39 0 0,44 0 0 880,00
AG2 0 0 0 005 | 574 | 220 | 5454 | 26,44 | 8,93 0 0,50 0 0 879,00
AB3 0 0 0 0,25 | 16,78 | 4,27 | 27,10 | 44,82 | 5,46 0 0,28 0 0 881,40
AB4 0 0 0 0,25 | 1548 | 3,74 | 34,96 | 38,12 | 6,00 0 0,34 0 0 880,40
ABS 0 0 0 0,25 | 1418 | 3,21 | 42,81 | 31,41 | 6,54 0 0,40 0 0 879,40
AG6 0 0 0 0,24 | 12,87 | 2,68 | 50,67 | 24,70 | 7,08 0 0,45 0 0 878,40
AG7 0 0 0 0,24 | 11,57 | 2,15 | 58,52 | 17,99 | 7,62 0 0,51 0 0 877,40
AG8 0 0 0 044 | 2261 | 422 | 31,08 | 36,38 | 4,14 0 0,29 0 0 879,80
AB9 0 0 0 043 | 21,31 | 3,69 | 3894 | 29,67 | 4,68 0 0,35 0 0 878,80
AT70 0 0 0 043 | 20,01 | 3,17 | 46,79 | 22,96 | 522 0 041 0 0 877,80
AT71 0 0 0 043 | 18,70 | 2,64 | 54,65 | 16,25 | 5,76 0 0,46 0 0 876,80
AT2 0 0 0 0,62 | 28,44 | 4,18 | 3506 | 27,93 | 2,83 0 0,30 0 0 878,20
AT73 0 0 0 0,62 | 27,14 | 3,65 | 4292 | 21,22 | 3,37 0 0,36 0 0 877,20
AT74 0 0 0 0,61 | 2584 | 3,12 | 50,77 | 14,52 | 3,91 0 0,42 0 0 876,20
AT75 0 0 0 0,81 | 3427 | 4,13 | 39,04 | 1949 | 151 0 0,31 0 0 876,60
AT76 0 0 0 0,80 | 32,97 | 3,61 | 4690 | 12,78 | 2,05 0 0,37 0 0 875,60
AT7 0 0 0 0,08 | 1332 | 4,81 | 2454 | 5539 | 0,74 0 0,42 0 0 882,80
AT78 0 0 0 0,09 | 16,08 | 582 | 25,46 | 50,09 | 0,99 0 0,52 0 0 878,40
AT79 0 0 0 0 6,4 2,9 17,7 | 729 0 0 0 0 0 860,00
A80 0 0 0 0 11,9 4,1 23,2 | 54,2 6,3 0 0 0 0 880,00
A81 0 0 0 0 42,6 4,4 40,5 | 10,1 0,2 0 0 0 0 875,00
A82 0 0 0 0 2,6 1,2 206 | 206 | 133 0 09 10,7 | 25,6 850,00
A83 0 0 0 0 28,3 0,9 13,3 | 57,5 0 0 0 0 0 857,00
A84 0 0 0 0 14,2 7 447 | 32,8 0,2 0 0 0 0 880,00
A85 0 0 0 0 22,1 21 44 11,3 0 0 1,6 0 0 872,00
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A86 0 0 0 0 10,6 6,8 49,4 19 0 0 4,1 2,4 0 867,00
A87 0 0 0 0 9,3 6,3 18,8 | 428 | 224 0 0,3 0 0 876,00
A88 0 0 0 0 5,2 3.9 118 | 716 6,9 0 0 0 0 879,00
A89 0 51 | 28,11 | 2556 | 1541 | 5,03 | 20,79 0 0 0 0 0 0 874,40
A90 0 0 0 0 11,29 | 3,96 | 19,98 | 58,39 | 5,86 0 0 0 0 884,80
A9l 0 0 0 0,62 | 24,09 | 2,56 | 15,74 | 56,99 0 0 0 0 0 880,30
A92 0 0 0 0 14,2 6,9 431 | 344 0 0 0 0 0 880,00
A93 0 0 0 0 9,8 6,2 722 | 118 0 0 0 0 0 871,00
A94 0 0 0,5 0,2 4,8 57 20,6 | 66,2 0,8 0 04 0 0 862,00
A95 0 0 0 0,1 11 4 234 | 5372 7.8 0 0,3 0 0,1 880,00
A96 0 0 0 0 40,3 3,1 434 | 13,2 0 0 0 0 0 875,00
A7 19 2,12 | 5251 | 2504 | 7,46 | 045 | 839 | 2,09 0 0 0 0 0 877,00
A98 0 0 0 0 8 2,1 226 | 381 | 281 0 0 0 0 878,90
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APENDICE G

Amostras / PEFF
Amostras | C8:0 | C10:0 | C12:0 | C14:0 | C16:0 | C18:0 | C18:1 | C18:2 | C18:3 | C18:1 | C20:0 | C20:1 | C22:1 | PEFF
OH
Al 0 0 0,1 07 | 367 | 66 | 461 | 86 0,3 0 0,4 0,2 0 10
A2 0 0 0 0 116 | 31 75 7.8 0,6 0 0,3 0 0 -6
A3 0 0 0 0,1 8 18 | 533 | 284 | 03 0 0,9 2,4 0 17
Ad 0 0 0 0 49 1,6 33 204 | 7,9 0 0 9,2 23 -10
A5 0 0 0 0 113 | 36 | 249 53 6,1 0 0,3 0,3 0,3 5
A6 0 0 0 0 6,2 37 | 252 | 631 | 02 0 0,3 0,2 0.1 -3
A7 0 0 0 01 6,9 4 19 69,1 | 0,3 0 0,3 0 0 -6
A8 0 0 0 0 4,6 34 | 628 | 275 | 01 0 0,3 0 0 -6
A9 0 0 0 0 104 | 29 [ 771 | 76 08 0 0,3 0 0 -6
A10 0 0 0 0 6,5 14 | 656 | 252 | 01 0 0,1 01 0.1 12
All 0 0 0 0 13,64 | 5,67 | 27,24 | 42,45 | 7,13 0 0,6 0 0 -5,0
Al2 0 0 0 0 129 | 533 | 2586 | 40,64 | 6,72 | 515 | 0,55 0 0 -5,0
Al3 0 0 0 0 1229 | 51 | 2476|3878 | 6,39 | 944 | 0,53 0 0 -5,0
Al4 0 0 0 0 11,68 | 4,88 | 2365 | 3692 | 6,06 | 13,73 | 05 0 0 -6,0
Al5 0 0 0 0 11,07 | 4,65 | 22,53 | 35,06 | 573 | 18,02 | 0,47 0 0 -6,0
Al6 0 0 0 0 10,46 | 442 | 21,42 | 3321 | 54 | 2232 | 044 0 0 -7,0
Al7 0 0 0 0 985 | 42 | 203 [ 31,35 | 507 | 2661 | 041 0 0 -7,0
Al8 0 0 0 0 714 | 306 | 1535 | 24 358 | 4549 | 0,27 0 0 9,0
Al19 0 0 0 0 436 | 2,17 | 10,3 | 14,63 | 2,11 | 6523 | 0,14 0 0 -6,0
A20 0 0 0 0 375 | 195 | 919 | 12,77 | 1,78 | 69,52 | 0,11 0 0 6,0
A21 0 0 0 0 314 | 1,72 | 8,07 | 1091 | 1,45 | 7382 | 0,08 0 0 -4,0
A22 0 0 0 0 253 | 149 | 69 | 905 | 1,12 | 78,11 | 0,05 0 0 -3,0
A23 0 0 0 0 1,92 | 127 | 585 | 719 | 0,79 | 824 | 0,02 0 0 1,0
A24 0 0 0 0 1,44 | 116 | 499 | 529 | 055 | 8583 0 0 0 4,0
A25 0 0 0 0,6 6,9 3 752 | 124 | 12 0 0,4 0 0 -7,0
A26 05 | 38 | 488 | 172 | 69 4 142 | 18 0 0 0 0 0 10,0
A27 0 0 0,2 29 | 243 | 228 | 402 | 33 0,7 0 0,2 0,6 0 14,0
A28 0 0 0 0 93 38 | 171 | 387 | 261 0 0 0 0 -4,0
A29 0 0 0 0 5 22 | 17,7 18 37,9 0 1,7 9,8 0 -1,0
A30 0 0 0 0 38 19 | 639 19 9,7 0 0,6 0 0 -13,0
A31 0 0 0 0 0,9 1,1 31 4 06 | 90,3 0 0 0 7,0
A32 0 0 0 1,3 | 216 9 50,4 | 122 1 0 0,2 0,5 0,3 6,0
A33 6,3 6 492 | 185 | 91 2,7 6,5 1,7 0 0 0 0 0 -4,0
A34 0 0 0 0 11 34 70 127 | 0,8 0 0,6 01 0 -4,0
A35 0 0 0 0 121 | 18 | 272 | 562 | 1,3 0 0,4 0 0 -3,0
A36 0 0 0 0 6 1,8 66 | 76,3 9 0 0,3 0 0 -10,0
A37 0 0 0 0 52 24 | 131 | 571 20 0 0,7 0 0 -6,0
A38 0 0 0,2 1 20,7 | 89 | 467 | 156 | 05 0 0,2 08 0,4 13,0
A39 0 0,1 0,1 1,5 28 202 | 361 | 97 0,3 0 0,2 0,7 0,3 6,0

96




A40 0 0 0 0 12,7 55 39,1 | 416 0,2 0 0,2 0 0 0,0

A4l 0 0 0 0 4,4 3.8 20,7 | 159 | 54,6 0 0,2 0 0 -8,0
A42 0 0 0 0 55 58 76,3 0,7 0 0 31 2 0 13,0
A43 0 0 0 0 149 | 206 | 439 | 179 04 0 1,6 0 0 11,0
A4l 0 0 0,2 0,5 43,4 4,6 41,9 8,6 0,3 0 0,3 0 0 12,0
A45 0 0 0 0 53 2,2 16,6 | 13,7 | 62,1 0 0 0 0 -11,0
A46 0 0 0,1 1 19,6 75 36,8 | 284 2 0 0,1 0 0 2,0

A4T7 0 0 0 0,3 12,5 2,1 475 | 354 11 0 0,6 0 0 -3,0
A48 0 0 0 0 9,4 4,1 22 55,3 8.9 0 0 0 0 -4,0
AA49 0 0 04 0,1 7,5 2,3 16,7 | 315 | 415 0 0 0 0 -12,0
A50 0 0 0 0 4,2 3.3 63,6 | 27,6 0,2 0 0 0 0 -3,0
AS51 0 0 0,1 0,1 11,8 4.4 253 | 495 7,1 0 0,3 0 0 -2,0
AS52 0 0 0,1 0,5 14,3 8 35,6 35 4 0 0,3 0 0 2,0

AS53 0 0 0 0,99 | 40,1 | 4,09 | 43,02 | 11,04 | 0,2 0 0,32 0 0 10,0
A54 0 0 0 005 | 444 | 167 | 624 | 19,73 | 9,47 0 0,56 0 0 -20,0
AS55 0 0 0 0,07 | 10,95 | 4,31 | 23,12 | 53,27 | 6,77 0 0,27 0 0 -3,0
A56 0 0 0 0,07 | 965 | 3,78 | 30,98 | 46,56 | 7,31 0 0,33 0 0 -2,0
AS57 0 0 0 0,06 | 835 | 3,25 | 3883 | 39,85 | 7,85 0 0,39 0 0 -4,0
A58 0 0 0 0,06 | 7,04 | 2,73 | 46,69 | 33,15 | 8,39 0 0,44 0 0 -8,0
AS59 0 0 0 005 | 574 | 220 | 5454 | 26,44 | 8,93 0 0,50 0 0 -13,0
AGO 0 0 0 0,25 | 16,78 | 4,27 | 27,10 | 44,82 | 546 0 0,28 0 0 -3,0
A6l 0 0 0 0,25 | 1548 | 3,74 | 3496 | 38,12 | 6,00 0 0,34 0 0 -4,0
AB2 0 0 0 025 | 1418 | 3,21 | 42,81 | 31,41 | 6,54 0 0,40 0 0 -4,0
AB3 0 0 0 0,24 | 12,87 | 2,68 | 50,67 | 24,70 | 7,08 0 0,45 0 0 -6,0
AG4 0 0 0 024 | 11,57 | 2,15 | 58,52 | 17,99 | 7,62 0 0,51 0 0 -5,0
AB5 0 0 0 044 | 2261 | 422 | 31,08 | 36,38 | 4,14 0 0,29 0 0 0,0

AG6 0 0 0 043 | 21,31 | 3,69 | 3894 | 29,67 | 4,68 0 0,35 0 0 -2,0
AG7 0 0 0 043 | 20,01 | 3,17 | 46,79 | 22,96 | 5,22 0 0,41 0 0 -3,0
AG8 0 0 0 043 | 18,70 | 2,64 | 54,65 | 16,25 | 5,76 0 0,46 0 0 -3,0
AB9 0 0 0 0,62 | 28,44 | 4,18 | 3506 | 27,93 | 2,83 0 0,30 0 0 5,0

AT0 0 0 0 0,62 | 27,14 | 3,65 | 4292 | 21,22 | 3,37 0 0,36 0 0 3,0

ATl 0 0 0 0,61 | 2584 | 3,12 | 50,77 | 1452 | 391 0 0,42 0 0 2,0

AT2 0 0 0 081 | 3427 | 413 | 39,04 | 19,49 | 151 0 0,31 0 0 8,0

AT3 0 0 0 0,80 | 32,97 | 3,61 | 46,90 | 12,78 | 2,05 0 0,37 0 0 7,0

AT74 0 0 0 0,08 | 13,32 | 4,81 | 2454 | 5539 | 0,74 0 0,42 0 0 -5,0
AT75 0 0 0 0,09 | 16,08 | 582 | 25,46 | 50,09 | 0,99 0 0,52 0 0 10,0
AT76 0 0 0 0 9,3 6,3 188 | 428 | 224 0 0,3 0 0 -6,0
ATT 0 0 0 0 52 3.9 118 | 716 6,9 0 0 0 0 -11,0
AT78 0 51 | 28,11 | 2556 | 1541 | 5,03 | 20,79 0 0 0 0 0 0 -6,0
AT9 0 0 0 0 11,29 | 3,96 | 19,98 | 58,39 | 5,86 0 0 0 0 -6,0
A80 0 0 0 0,62 | 24,09 | 2,56 | 15,74 | 56,99 0 0 0 0 0 5,0

A81 194 | 2,12 | 5251 | 2504 | 746 | 045 | 839 | 2,09 0 0 0 0 0 5,0

A82 0 0 0 0 8 2,1 226 | 381 | 281 0 0 0 0 -5,0
A83 0 0 0 0 14,2 6,9 431 | 344 0 0 0 0 0 2,0

A84 0 0 0 0 40,3 3,1 434 | 13,2 0 0 0 0 0 12
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Usuario:

1

Senha:

—

APENDICE H

Telas / Oleodata

Oleodata

O Sistema Oleodata € um trabalho desenvolvido pela parceria dos laboratorios LS| (Laboratorio de
Sistemas Inteligentes), LPQA (Laboratorio de Pesguisa em Quimica Analitica) e LAPQAP
(Laboratorio de Analise e Pesguisa em Quimica Analitica de Petrdlen). O sistema permite
armazenar, organizar. padronizar e compartilhar dados e resultados obtidos no processo de
qualificacdo de dleos vegetais, producdo de biodiesel a partir de matrizes vegefais e outras
aplicacdes da area de biotecnologia.

Cligue agui e faca parte do projeto.

GLAPQAP/LPQA - Todos os direitos reservados.
Desenvolvido pelo LSIL

om dia , Alex

O

Componentes

Relatdrios

sair

leodata

Avangados Usudrio

—Lista de Oleos

. 09/10/2014 barradas.alex@gmail.com  EXCLUIR
1 09/10/2014 PIMO barradas.alex@gmail.com  EXCLUIR
2 09/10/2014 BAO barradas.alex@gmail.com  EXCLUIR
3 09/10/2014 DEO barradas_alex@gmail.com EXCLUIR
4 09/10/2014 MAQ barradas.alex@gmail.com  EXCLUIR
5 11/01/2013 IO adriano_asr@hotmail.com EXCLUIR
6 11/01/2013 DEO adriano_asr@hotmail.com  EXCLUIR
7 04/01/2013 MAD adriano_asr@hotmail.com EXCLUIR
8 10/12/2012 BA1 adriano_asr@hotmail.com  EXCLUIR
9 09/12/2012 BA1 adriano_asri@hotmail.com EXCLUIR
10 0312/2012 MAT1 adriano.asr.rego@gmail.com EXCLUIR
11 01/12/2012 MA1 adriano_asr@hotmail.com EXCLUIR
12 01/01/1970 BAO adriano_asr@hotmail.com  EXCLUIR

©2012 LAPQAP/LPQA - Todos os direitos reservados.
Desenvolvido pelo LSI.
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—Atualizagédo do Oleo

Identificador:

[500 |

Data de Cadastro:

[pa/10/2014 |

Oleaginosa:

[Soja | @
Volume (mL):

[10000 | @

Massa (g):

@80 | @

Data de Extracdo:

[08/10/2014 | @

Local de Obtencdo do Oleo:

UEMA | @
O Oleo sofreu algum processo de refino?

) Sim ® Nao

Descricdo do Refino:

1@
Cadastro Realizado Por:
[parradas. alex@gmail.com |
Add de Acidos Graxos Majoritarios:
Acidos Majoritarios Acdo  Acidos Disponiveis
R acido 1
e acido 2
acido 3
acido 4
x> acido 5
- acido 6

Amostras de Oleo:
- Adicionar Amostra do Oleo .

EXCLUIR
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APENDICE I

Telas / Apps Java

Treinamento - Gerar uma nova Rede Neural

Predicao - Carregar uma RNA salva

Dados Treinamento Sobre

Configuragédo do Treinamento Rotina

— Acessando arquiva:
Camada de Entrada: 13 CUsers\dlex\Dropbox\Doutorado\SistemasiSys-PANMNENC
Dados carregados do arquivo...
Camada de Saida: 1 Iniciando treinamento...

Rede 0|| Ocultal=25|| Oculta2=25]| Erro:0.0286300593592
Rede 1|| Oculta1=25|| Oculta2=26|| Erro:0.0176935086674
_ até Rede 2|| Ocultal=25|| Oculta2=27|| Ermo:0.03112229452417
Camada Oculta 2 Rede 3|| Oculta1=26|| Oculta2=25| Erro:0.01494861071602
Numero de Epocas: | 1000 Rede 4|| Ocultal=26|| Oculta2=26| Erro:0.01460400114197

Rede 5| Oculta1=26|| Oculta2=27|| Erro:0.0249984120045]
Rede §|| Ocultal=27|| Dculta2=25]| Erro:0.0217890510423:
Rede 7|| Oculta=27|| Oculta2=26| Erro:0.0111634961424+
Rede 8|| Ocultal=27|| Dculta2=27|| Erro:0.0176015173121
Arguive de Entrada: Rede 9|| Oculta1=25|] Oculta2=25|| Erro:0.013672198267 11
Rede 10|| Oculta1=25|| Oculta2=26|| Erro:0.016953817380:
incogTeste\arquivosiester xis abrir Rede 11|| Oculta1=25|| Oculta2=27|| Erro:0.026455003939-
Rede 12|| Oculta1=26]] Oculta2=25]| Erro;0.014546045161

Camada Oculta 1: até

25
25

3
3

Qtd por Rna:

Melhor Rede Neural do Grupo Treinamento: FINALIZADO!!

Configuragao | valor [ Predicio de dados de Teste+validacio ]
Camada de entrada 13
Camada de saida 1
Camada Ocula -1 26 Predicio de Todos os dados J
Camada Oculta -2 25
Epocas utilizada 500

Erro de treinamenta 0.014379161413115828 Salvar Rede Neural J
Erro de Validagao 0.7255438971481661
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Rede Neural Atual

Camada de Entrada: 13
Camada de Saida:

Camada Cculta 1:

Camada Oculta 2:

Mumero de Epocas:

Taxa do Erra:

treinamento: | 0,03813

validacio: 0,02421

Selecione uma rede Neural:

=]

b = I S AV I

21/03/2013
21103/2013
25103/2013
25/03/2013
01/04/2013
30/09/2013
22110/2013

Nome da RMNA

teste2

tested
teste_limiar1
teste_limiar2
teste 5
melhor_3
melhor_1_final

Predicéo dos dados baseados na RNA selecionada

Arquivo:

|

Qtaceitensparapreai.. [ |

PREDIGAOQ

N

| Valor
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