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RESUMO
O aumento da participação do biodiesel na matriz energética brasileira torna essencial o desenvolvimento de métodos analíticos rápidos, confiáveis e aplicáveis em campo para o monitoramento da qualidade dos combustíveis. Nesse contexto, a espectroscopia no infravermelho próximo (NIR) utilizando dispositivo portátil, destaca-se como uma alternativa promissora devido à velocidade analítica, baixo consumo de amostra, a análise é não destrutiva e possibilidade de aplicação in situ. Assim, este trabalho propõe a aplicação de redes neurais artificiais (RNA) para a predição do teor de biodiesel em misturas diesel/biodiesel, realizando uma comparação com o modelo de mínimos quadrados parciais (PLS), amplamente empregado para quantificação utilizando dados espectrais NIR. Misturas contendo 2–22% (v/v) de biodiesel foram analisadas na faixa espectral de 900–1650 nm, com os espectros submetidos aos pré-processamentos Standard Normal Variate (SNV) e suavização por Savitzky–Golay, visando minimizar efeitos de espalhamento e ruídos instrumentais. Uma análise exploratória dos dados foi realizada por análise de componentes principais (PCA), permitindo identificar tendências e possíveis amostras outliers. Para a construção dos modelos PLS e RNA, as amostras foram divididas em conjunto de calibração (70%) e validação (30%). Para o PLS, empregou-se o algoritmo Onion, enquanto para as RNA utilizou-se o algoritmo SPXY, garantindo representatividade adequada das amostras em ambos os conjuntos. O modelo PLS foi desenvolvido utilizando centragem na média dos dados espectrais e validação cruzada do tipo Venetian Blinds. Enquanto que as RNA empregaram autoscaling e otimização automática de hiperparâmetros via Optuna associada à validação cruzada K-Fold. O modelo PLS apresentou melhor desempenho preditivo (R² ≈ 0,96; RMSEP ≈ 0,84), evidenciando robustez e boa capacidade de generalização quando comparado ao modelo RNA (R² ≈ 0,91 e RMSE ≈ 0,77) após otimização. Ambos os métodos demonstraram eficácia para a determinação in situ do teor de biodiesel. O PLS destacou-se pela robustez e estabilidade linear, enquanto as RNA evidenciaram potencial para capturar relações não lineares complexas, consolidando a tecnologia NIR portátil como uma alternativa rápida e sustentável para a fiscalização de combustíveis.
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