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APRESENTAÇÃO
A obra “Conhecimentos pedagógicos e conteúdos disciplinares das ciências exatas 

e da terra aborda uma série de livros de publicação da Atena Editora, em seu I volume, 
apresenta, em seus 26 capítulos, discussões de diversas abordagens acerca do ensino 
e educação. As Ciências Exatas e da Terra englobam, atualmente, alguns dos campos 
mais promissores em termos de pesquisas atuais. Estas ciências estudam as diversas 
relações existentes da Astronomia/Física; Biodiversidade; Ciências Biológicas; Ciência 
da Computação; Engenharias; Geociências; Matemática/ Probabilidade e Estatística 
e Química. O conhecimento das mais diversas áreas possibilita o desenvolvimento das 
habilidades capazes de induzir mudanças de atitudes, resultando na construção de 
uma nova visão das relações do ser humano com o seu meio, e, portanto, gerando uma 
crescente demanda por profissionais atuantes nessas áreas. A ideia moderna das Ciências 
Exatas e da Terra refere-se a um processo de avanço tecnológico, formulada no sentido 
positivo e natural, temporalmente progressivo e acumulativo, segue certas regras, etapas 
específicas e contínuas, de suposto caráter universal. Como se tem visto, a ideia não é 
só o termo descritivo de um processo e sim um artefato mensurador e normalizador de 
pesquisas. Neste sentido, este volume é dedicado aos trabalhos relacionados a ensino e 
aprendizagem. A importância dos estudos dessa vertente, é notada no cerne da produção 
do conhecimento, tendo em vista o volume de artigos publicados. Nota-se também uma 
preocupação dos profissionais de áreas afins em contribuir para o desenvolvimento 
e disseminação do conhecimento. Os organizadores da Atena Editora, agradecem 
especialmente os autores dos diversos capítulos apresentados, parabenizam a dedicação 
e esforço de cada um, os quais viabilizaram a construção dessa obra no viés da temática 
apresentada. Por fim, desejamos que esta obra, fruto do esforço de muitos, seja seminal 
para todos que vierem a utilizá-la.

Francisco Odécio Sales
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RESUMO: Amostras de biodiesel foram 
submetidas a análise de estabilidade oxidativa, 
massa específica, ponto de fulgor, índice de 
acidez, teor de água, viscosidade e ponto de 
névoa e fluidez para avaliar a interferência desses 
parâmetros na quantidade de antioxidante BHA 
e BHT, a ser adicionada ao biodiesel, para que 
o valor do período de indução se apresentasse 
dentro das normas estabelecidas pela legislação 
vigente. Os dados dos parâmetros analisados 
e os valores das massas de antioxidantes 
utilizadas foram tabulados e apresentados ao 
módulo de regressão da rede neural do tipo 
perceptron de múltiplas camadas (MLP). Para 
o treinamento das redes foram utilizadas 200 
épocas, taxa de aprendizagem de 0,05 e uma 
subdivisão aleatória das amostras, em três 
grupos: 70 % para treinamento, 15 % para teste 
e 15 % para validação. A massa de BHA e de 
BHT foi considerada como variável dependente 
e os demais parâmetros como variáveis 
independentes. As 6 amostras de biodiesel 
utilizadas foram consideradas como variáveis 
discretas (Z). Para cada antioxidante utilizado 
foram treinadas 200 redes e as 6 com melhor 
desempenho, foram destacadas. A capacidade 
de previsão da rede foi analisada, e aquelas 
com melhor desempenho apresentaram de 4 a 
11 e 9 a 19 neurônios na camada oculta para 
o modelo do BHA e do BHT, respectivamente. 
O teste de Tukey aplicado às médias mostrou 
haver diferença significativa, em nível de 5 %, 
entre o valor da massa de BHA utilizada e o 
valor médio modelado para duas amostras do 
treinamento e nenhuma diferença no mesmo 
nível de significância para teste e validação. Para 
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a massa de BHT o mesmo comportamento foi verificado. A análise sensitiva mostrou que a 
variável discreta PI seguida de Z foram as mais importantes na construção dos dois modelos. 
PALAVRAS - CHAVE: Biodiesel, Antioxidantes, Redes Neurais, Período de Indução.

MATHEMATICAL MODELING OF BHA AND BHT MASS IN BIODIESEL BY 
MULTIPLE LAYER PERCEPTRON NETWORKS

ABSTRACT: Biodiesel samples were subjected to analysis of: oxidative stability, specific 
mass, flash point, acidity index, water content, viscosity and cloud and fluidity point to assess 
the interference of these parameters in the amount of antioxidant BHA and BHT to be added 
to the product so that the value of the induction period is within the norms established by 
the current legislation. The data of the analyzed parameters and the masses values of the 
antioxidants used were tabulated and presented to the regression module of the multilayer 
perceptron neural network (MLP). For the networks training 200 epochs were used, a learning 
rate of 0.05 and a random subdivision of the samples in three groups: 70% for training, 15% 
for testing and 15% for validation. The mass of BHA and BHT was considered as a dependent 
variable and the other parameters as independent ones. The 6 biodiesel samples used were 
considered as discrete variables (Z). For each antioxidant used, 200 networks were trained 
and the 6 with the best performance were highlighted. The network prediction capacity was 
analyzed, and those with better performance showed 4 to 11 and 9 to 19 neurons in the 
hidden layer for the BHA and BHT model, respectively. The Tukey test applied to the means 
showed a significant difference, at the level of 5%, between the BHA mass value used and 
the modeled mean value for two training samples, and no difference at the same significance 
level for testing and validation. For the BHT mass, the same behavior was verified. Sensitive 
analysis showed that the discrete variable IP, followed by Z, were the most important in the 
construction of the two models.
KEYWORDS: Biodiesel, Antioxidants, Neural Networks, Induction Period.

1 |  INTRODUÇÃO
O biodiesel é um biocombustível alternativo aos provenientes do petróleo, produzido 

a partir de uma ou misturas de matérias-primas sendo as mais utilizadas as culturas de 
oleaginosas e gordura animal, podendo ser utilizado diretamente no motor diesel em forma 
pura ou em mistura ao diesel, pois suas propriedades são muito semelhantes (SINGH et 
al., 2020).

Por ser produzido a partir de óleo e gordura vegetal e animal, o biodiesel é constituído 
por uma mistura de ésteres metílicos de ácidos graxos saturados e insaturados, que o torna 
susceptível a reação de oxidação, característica favorável pelo ponto de vista ambiental 
e desfavorável do ponto de vista técnico, dificultando seu armazenamento por longos 
períodos (KNOTHE; STEIDLEY, 2018).

Dentre os fatores que alteram a estabilidade química do biodiesel estão exposição 
ao ar, luz, altas temperaturas e presença de alguns metais de transição, sendo este último 
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o mais crítico, pois quantidades vestigiais de metais podem acelerar de forma efetiva a 
reação de oxidação do biodiesel (SCHAICH, 2005).

Para obter proteção contra a oxidação dos ésteres do biodiesel, as estratégias de 
controle devem incluir eliminação ou inibição da produção inicial de radicais formados 
na reação de oxidação. Com esta finalidade são adicionadas ao biodiesel substâncias 
antioxidantes que contém compostos fenólicos que possuem um ou mais grupos 
benzênicos, com uma ou mais hidroxilas em sua composição, capazes de inibir ou retardar 
o processo oxidativo. O mecanismo de ação dos antioxidantes ocorre por meio da doação 
de hidrogênio restaurando a molécula de biodiesel, convertendo-a em compostos mais 
estáveis (CHENDYNSKI et al., 2019).

TBHQ, BHA, BHT e PG são os antioxidantes sintéticos mais conhecidos e utilizados. 
Os fenóis simples, ácidos fenólicos, ácido ascórbico, tocoferóis, ácido carnósico, rutina, 
carotenóides, flavonóides, vitaminas e antocianinas, são substâncias extraídas das plantas 
com propriedades antioxidantes, conhecidos como antioxidantes naturais (SHARMA et al., 
2019).

Para avaliar o efeito dos antioxidantes no biodiesel, bem como sua capacidade 
de proteger contra a oxidação e interagir com os ésteres presentes em sua composição, 
podemos utilizar ferramentas computacionais que possibilitem a modelagem de dados 
experimentais. Uma dessas ferramentas são as redes neurais artificiais do tipo perceptron 
de múltiplas camadas (MLP), amplamente utilizada para modelagem e classificação de 
padrões. A arquitetura deste tipo de rede consiste em uma camada de entrada com um 
neurônio para cada variável utilizada, uma ou mais camadas intermediárias, formando 
fronteiras de decisão com uma quantidade de neurônios a serem definidos, e uma 
camada de saída que depende de quantos parâmetros serão classificados e como serão 
representados (BORSATO et al., 2012).

O objetivo deste trabalho foi aplicar redes neurais do tipo Perceptron de Múltiplas 
Camadas, para estudar o comportamento dos antioxidantes BHA e BHT em mistura com 
biodiesel.

2 |  MATERIAIS E MÉTODOS

2.1 Biodiesel

2.1.1 Obtenção das amostras

As amostras de biodiesel comercial foram fornecidas pelo Laboratório de Pesquisa 
e Análise de Combustíveis do Departamento de Química da Universidade Estadual de 
Londrina.
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2.1.2 Caracterização físico-química do biodiesel

A massa específica (20 ºC) foi determinada de acordo com a norma ASTM D4052, 
o ponto de fulgor pela ASTM D93, viscosidade cinemática (40 ºC) pela ASTM D445, índice 
de acidez pela ASTM D664, teor de água pela ASTM D6304, ponto de névoa e ponto de 
fluidez pela ASTM D2500. 

2.2 Período de Indução (PI)
O ensaio foi realizado a 110 °C, usando o equipamento Rancimat (Marca: Metrohm; 

Modelo: 873), de acordo com a metodologia descrita na norma EN 14112. 

2.3 Antioxidantes
Foram utilizados os antioxidantes butil-hidroxianisol (BHA) (Synth, 98,5 % de pureza) 

e o butil-hidroxitolueno (BHT) (Sigma-Aldrich, 99,0 % de pureza). As adições em biodiesel 
foram feitas em porcentagem em massa.

2.4 Redes neurais artificiais
Para análise do comportamento dos antioxidantes BHA e BHT e a influência dos 

parâmetros previamente mencionados foi utilizada a rede perceptron de múltiplas camadas 
(MLP) do módulo de redes neurais artificiais do software Statistica 13.1. Como variável 
contínua alvo foi selecionada a porcentagem em massa dos antioxidantes BHA e BHT, 
os parâmetros de conformidade como variável dependente e como variável categórica as 
amostras de biodiesel.

3 |  RESULTADOS E DISCUSSÃO
Seis amostras de biodiesel B100 foram submetidas aos ensaios de conformidade 

estabelecidos pelas resoluções normativas nº45 e nº 798 (BRASIL 2014; 2019): período de 
indução, mínimo de 12 horas, massa específica variando de 850 Kg.m-3 a 900 Kg.m-3, ponto 
de fulgor, mínimo 100ºC, índice de acidez, máximo de 0,5 mg de KOH.Kg-1 de amostra, 
teor de água, máximo de 350 mg de água.Kg-1 de amostra, viscosidade, com limites de 3,0 
mm².s-1 a 6,0 mm².s-1 e pontos de névoa e de fluidez (sem valores mínimos estipulados). 

Os valores obtidos para massa específica, variaram entre 879 a 881,7 Kg m-3 de 
biodiesel. Para o ponto de fulgor, todos os valores se apresentaram acima do limite inferior, 
100 ºC, descrito pela resolução ANP (BRASIL, 2014) com valores variando de 124,8 ºC à 
151,5 ºC. O índice de acidez para as seis amostras apresentou-se dentro do limite apenas 
para duas amostras. Nas seis amostras, apenas uma se encontrou dentro do limite para 
o teor de água, sendo permitido para as distribuidoras um valor de no máximo 350 mg de 
água por Kg de biodiesel. Os limites superiores e inferiores do valor de viscosidade foram 
respeitados, com amostras variando entre 4,063 a 4,504 mm²/s. Os valores obtidos para os 
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pontos de névoa e fluidez variaram entre 3 ºC à 0 ºC e 2 ºC a -4 ºC, respectivamente. Para 
o ensaio de período de indução a 110 ºC, nenhuma das amostras alcançou o valor mínimo 
de 12 horas estabelecido por lei brasileira (BRASIL, 2019) e nem mesmo alcançou o valor 
mínimo de 8 horas estabelecido pela norma europeia. 

Após as análises dos parâmetros estabelecidos foi adicionado a cada amostra de 
biodiesel os antioxidantes sintéticos BHA e BHT, em concentrações variando de 0,1 até 1,0 
% em massa. Após a adição dos antioxidantes realizou-se os ensaios de estabilidade à 
oxidação no equipamento Rancimat®. 

Os valores dos parâmetros e massa dos antioxidantes utilizados foram dispostos em 
gráficos de dispersão que mostram as relações entre as variáveis em gráfico de matriz X-Y, 
representados nas Figuras 1 e 2, para o BHA e BHT, respectivamente.

A relação entre os parâmetros mostrou um comportamento de dispersão tipo não 
linear, indicando que as RNAs podem ser aplicadas ao caso em questão, uma vez que são 
inerentemente não lineares (RITTER, 1995).

Figura 1.  Matriz de gráficos com os parâmetros obtidos com adição de BHA ao biodiesel

Figura 2.  Matriz de gráficos com os parâmetros obtidos com adição de BHT ao biodiesel
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Para avaliar o comportamento dos parâmetros de conformidade das amostras de 
biodiesel e a sua repercussão na massa de BHA e de BHT adicionada (Figuras 1 e 2), os 
valores foram tabulados e apresentados ao módulo automático de regressão do Statistica 
13.1.

No módulo de regressão, foi utilizada a rede neural do tipo perceptron de 
múltiplas camadas (MLP), testando de 4 a 20 neurônios na camada oculta. Por atuarem 
caracteristicamente como detectores, os neurônios ocultos apresentam um papel importante 
na operação de uma rede perceptron aprendendo por retropropagação. À medida que o 
processo de aprendizagem avança, os neurônios ocultos vão descobrindo gradativamente 
as peculiaridades que caracterizam os dados de treinamento (HAYKIN, 2001; BISHOP, 
2007).

As funções de ativação avaliadas para os neurônios da camada oculta e de saída 
foram: identidade, logística (sigmóide logística), tangente hiperbólica e exponencial. 200 
redes foram treinadas e as 6 melhores foram selecionadas pelo aplicativo empregado. 
Antes da inicialização da rede, foi selecionada a função de erro de soma de quadrados 
(SOS) e o algoritmo de treinamento utilizado foi o BFGS.

As redes foram treinadas com 70 % das amostras para o grupo de treinamento, 
15 % para teste e 15 % validação sendo que a escolha das amostras em cada grupo foi 
realizada de forma aleatória. A etapa de validação tem o objetivo de verificar a capacidade 
de a rede treinada realizar generalizações, já que as redes neurais artificiais aprendem 
uma regra usando os exemplos de treinamento (BORSATO et al., 2012).  

O número de épocas bem como o número de neurônios na camada oculta não pode 
ser muito alto, pois quando uma rede neural aprende muitos exemplos de entrada-saída, 
ela pode acabar memorizando os dados de treinamento. Esse fenômeno é conhecido 
como ajuste ou overtraining e faz com que a rede perca sua capacidade de generalização 
(HAYKIN, 2001; BISHOP, 2007). Assim, foi aplicada uma taxa de aprendizado de 0,05 
e um número máximo de épocas igual a 200. A estratégia para criar o modelo preditivo 
foi Automated Network Search (ANS), do software Statistica 13.1, sendo que o peso de 
decaimento na camada oculta e na camada de saída variou de 10-4 a 10-3.

A Tabela 1 mostra os valores máximo, mínimo, média e desvio padrão (StdD) dos 
valores dos parâmetros analisados e a massa de BHA e de BHT, em porcentagem, utilizados 
pelas redes perceptron para o treinamento, teste e validação, escolhidos pelo software de 
forma randômica. Os valores em negrito referem-se aos dados obtidos para o BHT.
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Tabela 1. Limites inferior e superior dos valores dos parâmetros, valor médio, desvio padrão e % de 
BHA e de BHT usados pelas redes para treinamento, teste e validação.

Para avaliar o desempenho da rede neural durante o processo iterativo de execução, 
a função de erro foi empregada durante o treinamento para medir o quão perto as previsões 
da rede estão do alvo escolhido e, portanto, quanto de ajuste de peso deve ser aplicado 
pelo algoritmo de treinamento em cada iteração. O erro foi determinado a cada época de 
treinamento e as informações foram utilizadas para ajustar os pesos para reduzir o erro 
até a estabilização. As Figuras 3a e 3b mostram o número de épocas usadas para treinar 
e testar a rede com o melhor desempenho, revelando que a rede precisou de apenas 
30 épocas para atingir a estabilidade para treinamento e teste para o BHA (Figura 3a) e 
54 épocas para treinamento e teste para o BHT (Figura 3b). Também foi observado uma 
oscilação ou ruído nas primeiras 30 épocas de treinamento e teste.
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Figura 3. Estabilização do erro e número de épocas utilizadas pela rede para BHA (a) e para o BHT (b) 
para treinamento e teste da rede

A análise de sensibilidade dos dados permite avaliar a contribuição de cada variável 

na construção dos modelos preditivos. Assim, considerando as 6 redes treinadas escolhidas, 

foi possível estipular uma ordem de importância de cada variável de entrada no ajuste geral 

dos modelos. A análise sensitiva mostrou que a variável contínua PI, foi a mais importante 

na construção dos modelos para prever a massa de antioxidante a ser adicionada (variável 

alvo).  A ordem geral de importância na construção dos modelos para o BHA foi PI>>> Z >> 

PN>V> PF> F>TA>D> F; e para as amostras de BHT foi PI>>>Z>>PN>V>PF>F>IA>TA>D

A Tabela 2 apresenta os valores das concentrações de BHA utilizadas, as preditas 
pelos modelos obtidos pelo emprego das redes MLP, para cada parâmetro, utilizando o 
módulo de regressão do Statistica 13.1 bem como o valor médio, desvio padrão, o valor 
da estatística p obtida com a utilização do teste de Tukey aplicado às médias e, o valor da 
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estatística p com a utilização do teste de Levene.
As redes perceptron com melhor desempenho apresentaram 4 e 11 neurônios na 

camada oculta para os modelos de previsão da concentração de BHA no biodiesel e, de 9 
a 19 neurônios na camada oculta para a concentração de BHT. Na representação de cada 
rede o primeiro número se refere ao número de dados de entrada, o segundo ao número 
de neurônios na camada oculta e o último o número de saídas representa a concentração 
do antioxidante sintético utilizado 

O desempenho das redes neurais é medido pela sua capacidade de prever dados 
invisíveis, isto é, são aqueles que não foram usados durante o treinamento. Assim, foram 
utilizadas amostras testes, escolhidas aleatoriamente pelo software, como forma de verificar 
o desempenho do modelo e sua capacidade de generalização. Porém, para evitar apenas 
uma coincidência nos resultados do teste, foi utilizado um conjunto de dados de validação, 
também invisível, como uma verificação extra no desempenho do modelo (HAYKIN, 2001; 
BISHOP, 2007). 

As 6 redes selecionadas, por mostrarem melhor desempenho, apresentaram 
performance para o treinamento variando de 96,15 % a 99,30 %; para o teste de 97,54 
a 99,77 %; e para a validação de 99,37 % a 99,99 %. Para o BHA a performance para 
o treinamento variou de 96,07 % a 99,26 %; para o teste de 97,94 a 99,68 %; e para a 
validação de 99,58 % a 99,76 %. O algoritmo aplicado para o treinamento foi o BFGS e para 
a função erro o SOS para modelar por MLP a concentração de BHA e BHT. Para ativação da 
camada oculta foi aplicado o algoritmo tangente hiperbólica e para ativação da saída foram 
o logístico e tangente hiperbólica para o BHA. Para o BHT foram os algoritmos exponencial, 
logístico e tangente hiperbólica para ativação da camada oculta e para ativação da saída foi 
o exponencial para todas as 6 redes selecionadas. Os algoritmos utilizados para a ativação 
da camada oculta e para ativação da saída foram selecionados pelo aplicativo dentre 
aqueles que compõem a sua biblioteca para o módulo utilizado, isto é, identidade, logística 
(sigmóide logística), tangente hiperbólica e exponencial.

 O teste de Tukey mostrou não haver diferença significativa, em nível de 5 %, entre 
as médias das concentrações de BHA previstas pelas 6 redes com melhor desempenho, 
exceto para 1 amostra de treinamento e uma de teste (Tabela 2). Para o BHT apenas duas 
amostras de treinamento apresentaram médias não significativas no mesmo nível (Tabela 
3), mostrando que os modelos podem ser utilizados para fins preditivos. Os valores do 
desvio padrão foram baixos tornando o teste estatístico muito rigoroso, pois os valores 
das médias ficam muito próximos das concentrações utilizadas experimentalmente, mesmo 
aquelas que não foram significativas em nível de 5 %.

Para a variável dependente (alvo), concentrações de BHA e de BHT, foi realizada 
uma análise da variância dos desvios absolutos dos valores das respectivas médias dos 
tempos com a aplicação do teste de Levene. Para os casos observados para o BHA (Tabela 
2) os valores foram não significativos, indicando que a hipótese de variâncias homogêneas 
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não deve ser rejeitada. Para o BHT apenas em um caso o teste de Levene foi significativo 
(Tabela 3).

Tabela 2. Concentração de BHA (%), arquiteturas das melhores redes neurais, concentrações preditas, 
desvio padrão (StdD), estatística p do teste de Tukey (T) e do teste de Levene (L).
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Tabela 3. Concentração de BHT (%), arquiteturas das melhores redes neurais, concentrações preditas, 
desvio padrão (StdD), estatística p do teste de Tukey (T) e do teste de Levene (L).
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4 |  CONCLUSÕES
Neste trabalho estudamos a influência de parâmetros de conformidade do biodiesel 

na massa dos antioxidantes BHA e BHT a ser adicionada, utilizando como ferramenta 
computacional as redes neurais artificiais do tipo perceptron de múltiplas camadas. A análise 
de sensibilidade da rede neural empregada revelou que a variável período de indução foi 
a mais importante na construção do modelo de regressão. O teste estatístico aplicado 
mostrou que não há diferença significativa entre os valores preditos e experimentais, 
utilizados na validação do modelo preditivo construído para avaliar a massa de antioxidante 
a ser adicionada para a conservação do biodiesel.   
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