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RESUMO

Nos Uultimos anos, existe uma crescente insercdo de conteddo renovavel em combustiveis foésseis, a composicao de Diesel
S10 possui 12% de biodiesel. Algumas operadoras estdo incorporando ao Diesel S10 percentuais de 6leo vegetal
hidrotratado (HVO). As técnicas analiticas que visam determinar o contetido renovavel no Diesel S10 sdo importantes
para o controle da qualidade do combustivel. A determinagdo do teor de HVO no Diesel S10 néo é trivial, devidos as
propriedades e composigdo de ambos os combustiveis serem semelhantes. Os métodos analiticos comuns néo realizam
a diferenciacdo exata de hidrocarbonetos pertencentes ao HVO e a combustiveis de origem fossil. O objetivo desse
trabalho é aplicar o algoritmo K-means em linguagem Python para determinar o percentual de HVO presente em Diesel
S10. Os dados da cromatografia gasosa unidimensional foram utilizados no desenvolvimento do algoritmo que esta
realizando a determinacéo do teor de cada componente da mistura do HVO e Diesel S10.

PALAVRAS-CHAVE: Oleo vegetal hidrotratado (HVO); Cromatografia gasosa unidimensional; Teor de HVO em diesel;
Algoritmo K means.

1. INTRODUCAO

Ao se falar em tecnologias renovéaveis que estéo relacionadas aos processos quimicos, na geragao
de combustiveis, constata-se que, 0s recursos renovaveis estdo em constantes mudancas e sendo cada vez
mais ampliados para a producao de combustiveis e biocombustiveis sendo assim importantes para que 0s
impactos ambientais sejam minimizados. *Atualmente na linha de produgédo do diesel esta sendo inserido um
biocombustivel denominado como HVO (6leo vegetal hidrotratado) onde esse combustivel apresenta
propriedades quimicas muito semelhantes a do diesel onde o HVO é uma mistura de hidrocarbonetos
renovavel, completamente miscivel com diesel, de baixa densidade, alto nimero de cetano (> 80), baixa
concentracdo de compostos aromaticos e quase isento de sulfetos enquanto que o diesel é composto por
hidrocarbonetos com cadeias carbénicas de 9 a 28 atomos de carbono. Determinar o teor de HVO (6leo
vegetal hidrotratado) na mistura HVO/diesel é um desafio, pois os dois combustiveis sdo uma mistura de
hidrocarbonetos muito semelhantes. 2 Os métodos analiticos comuns nédo realizam a diferenciacdo exata de
hidrocarbonetos pertencentes a HVO dos hidrocarbonetos pertencentes a combustiveis de origem fossil.t

A semelhanca entre as propriedades quimicas destes combustiveis dificulta a identificacdo do teor de
HVO presente no diesel, sendo que alguns estudos j& existem e foram publicados na literatura que sugerem
a utilizacdo de técnicas como: a medi¢do da quantidade de radiocarbono C14 na amostra. Sendo que esses
métodos utilizados na medicdo de C14 podem ser divididos em dois grupos principais que s&o: a
espectrometria de massa do acelerador (AMS) e a outra é a contagem de cintila¢@o liquida (LSC) porém
ambos os métodos tém uma precisdo boa, mas sdo demorados e caros (VrtiSka e éiméc‘ek,2016). 3

O algoritmo k-means é uma técnica popular de clustering em analise de dados e aprendizado de maquina.
O R oferece varias fungfes para implementar o k-means, incluindo a funcdo kmeans, que é amplamente
usada pelos pesquisadores. "A técnica k-means é um algoritmo de clustering simples, mas poderoso, que é
amplamente utilizado em analise de dados e aprendizado de maquina. A fungdo kmeans no Python é uma
ferramenta poderosa para executar o algoritmo k-means em seus dados. 4

Este trabalho traz novas contribui¢cdes para o estado da arte e mostra que a técnica utilizada nesse projeto
de pesquisa pode ser aplicada para automatizar o processo de determinacéo de teor de HVO no diesel mineral
através da utilizacdo do algoritmo K-means em Python visando o reconhecimento de amostras padrées,
provando ser capaz de determinar o percentual de HVO em misturas HVO/diesel, podendo no futuro ser
utilizado na determinacao de componentes de outras misturas combustiveis e biocombustiveis.

.2. METODOLOGIA

A determinacao do teor de HVO presente no diesel S10 esta estruturado de acordo com o Fluxograma
apresentado na Figura 1. A proposta de técnica para determinar o percentual de HVO presente em Diesel
S10 foi iniciada com a definigcdo da técnica analitica para a caracterizagdo da mistura de hidrocarbonetos
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presentes em ambos os combustiveis. Uma vez definida a técnica analitica, amostras dos combustiveis puros
e suas misturas foram preparadas, onde criou-se um banco de dados experimentais. Mediante os dados
rotulados das amostras caracterizadas, foi desenvolvido um algoritmo utilizando o K-means na linguagem
Python para a determinacédo do teor de HVO em Diesel S10. Como a precisédo dos resultados néo foi a ideal
ficando na faixa de 85% a 95%, foi necessario aumentar o niimero de amostras com isso, ocorreu o preparo
das novas amostras para a realizagao da analise cromatografica unidimensional No Senai Cimatec, com a
finalidade de coletar os dados e finalizar o desenvolvimento do algoritmo.

Figura 1. Fluxograma resumido da metodologia do projeto
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3. RESULTADOS E DISCUSSAO

A analise cromatogréfica unidimensional utilizando o método Head Space foi finalizada e utilizou-se
25 amostras de misturas combustiveis, com esses dados foi realizado o desenvolvimento do algoritmo
utilizando o K-means em linguagem Python para realizar a determinacgdo do teor de HVO e diesel S 10 nas
misturas combustiveis. A seguir na Figura 2, apresenta-se os graficos com o resultado para a determinacao
do teor de HVO presente no diesel S10 utilizando o cédigo desenvolvido com o algoritmo K-means em Python.

Figura 2. Resultados da clusterizacdo para determinagéo do teor de HVO presente no diesel S10
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ApoOs a aplicagéo do algoritmo nos dados conhecidos verificou-se que para cada amostra gerou uma
variacdo de precisdo ou acuricia, por isso sera necessério a inser¢cdo de novos dados para melhorar o
resultado das analises e assim ao final do projeto sera inserido 106 amostras sendo que o desenvolvimento
do algoritmo foi realizado com 25 amostras e foram preparadas mais 81 amostras de teores variados para
serem analisadas pela cromatografia gasosa unidimensional utilizando o método Head Space.

Foram gerados os graficos dos dados e todas as amostras onde através do algoritmo k-means que
realizou a clusterizacdo determinou-se o teor década amostra e mostrou-se a precisdo. Na Figura 2 item a,
foi apresentado o grafico contendo os dados de area do pico e a altura do pico do cromatograma em
determinados tempos de retencdo que foram obtidos na cromatografia unidimensional. Através da aplicagédo
do algoritmo K-means verificou-se que o teor de HVO na mistura foi de 86% sendo que a amostra que gerou
os dados tinha o teor de 90% de HVO, assim a precisao foi de 96%.

Na Figura 2 (b) mostra-se que apés a aplicacédo do algoritmo foi determinado o teor de HVO em 79%,
sendo que os dados utilizados foram de uma amostra de 80% de HVO e tendo uma precisdo de 99,75 %. Na
letra c, verificou-se que o teor encontrado de HVO na mistura foi de 22% sendo que os dados da amostra
analisada possuiam um teor de 20% de HVO.

A préxima etapa serd realizar a determinagéo do teor de HVO na mistura com o diesel onde serdo
utilizados os novos dados obtidos juntamente com os dados anteriores gerados através da cromatografia
gasosa unidimensional onde se buscara o aumento da precisdo para um percentual em torno de 99%. Por
fim serd realizado a avaliagdo do modelo que ocorrera através de trés amostras de controle com teores que
estdo em sigilo e somente o laboratorista que preparou essas amostras de controle e a orientadora do
projeto tem conhecimento do teor de HVO na mistura, e ainda a sua preciséo sera relatada.

4. CONSIDERAGCOES FINAIS

Na primeira etapa do projeto foi desenvolvido um modelo que realizou a determinagéo do teor de HVO
presente no Diesel S10 através da aplicagdo do algoritmo gerado pelo K-means. ApOs essa etapa verificou-
se a necessidade de preparacdo de novas amostras para que seja inserido os dados no algoritmo para
aumentar a precisdo em todas as analises.
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