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Desenvolvimento de predicdo de destilacdo baseados em cromatografia a gas e
calibragéo multivariada

Bruna Cunha Dias ', Adriano de Araujo GomesP?

Nos ultimos tempos, um novo modelo de industria estd sendo discutido em todo
o mundo sob o topico de Industria 4.0. Com um mercado cada vez mais competitivo,
as industrias estdo cada vez mais na busca por alta produtividade, melhor qualidade,
customizacéao, reducao de custos, maior seguranca, entre outros. A industria quimica
nas ultimas décadas também esta nesta busca para atender as exigéncias do
mercado atual e aplicagcdes de quimiometria vém cada vez mais sendo empregadas.
Com o objetivo de implementar novas metodologias analiticas para predicdo de
parametros de destilacdo baseados em cromatografia a gas e calibracdo multivariada,
foi realizada parceria com uma industria petroquimica, na qual foram disponibilizados
os dados para a aplicacdo deste trabalho, a fim de otimizar analises, tempo e
exposicdo de analistas de laboratérios, reducdo de geracdo de residuos e gasto
energético. Realizou-se um estudo em banco de dados com resultados de analises
de produto C7C8 aromaticos, na qual foram selecionados resultados de cromatografia
e destilacdo, a fim de identificar correlacdo entre as duas técnicas, e deste modo,
construir um modelo preditivo de dois pontos de destilacdo: o ponto inicial e o ponto
seco (final). A metodologia utilizada foi a regressédo multivariada (Calibragcédo) por PLS
(Regressao pelo Método dos Quadrados Minimos Parciais), utilizando-se o software
MATLAB®. As amostras foram pré-processadas por auto escalamento e selecionou-
se o conjunto de calibracdo e predicao por algoritmo Kennard-Stone, adaptado para
calibracdo (SPXY). As variaveis escolhidas foram determinadas pelos coeficientes de
regressdo. Os modelos obtidos foram avaliados com bases nas principais figuras de
mérito de acuracia, exatidao e precisao, assim como confrontados com as normas
vigentes da ANP. Seus resultados mostraram-se satisfatorios, para entdo aplicacao
em laboratério de controle de qualidade.



