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RESUMEN

TITULO: PREDICCION DE TEMPERATURAS DE EVAPORADOS DE DIESEL UTILIZANDO
ESPECTROS NIR Y ANALISIS QUIMIOMETRICO.*

AUTORES: TANIA PAOLA PEREZ AREVALO & ALVARO JOSE PICON VARGAS.**

PALABRAS CLAVES: DIESEL, ESPECTROSCOPIA INFRARROJA CERCANA, QUIMIOMETRIA,
MLR, PCA, PLS, TEMPERATURAS DE EVAPORADO.

DESCRIPCION:

En el presente trabajo se desarrollé una regresién de las temperaturas de evaporado en muestras
de diésel utilizando los respectivos espectros NIR. El ajuste utilizé una base de datos de 61 espectros
NIR, suministrados por la Gerencia de la refineria de Barrancabermeja (GRB) de ECOPETROL S.A.
Las técnicas estadisticas multivariadas aplicadas fueron: regresion lineal multiple (MLR), analisis por
componentes principales (PCA) y regresion por minimos cuadrados parciales (PLS); estos
procedimientos matematicos fueron efectuados con la ayuda del software The Unscrambler X version
10.3.

El andlisis estadistico consideré el rango espectral de 6442.35 - 9001.749 cm-1; sobre este rango se
aplicaron diferentes pre-tratamientos tales como: correccién de linea base, derivadas (Savitzky-
Golay), normalizacién y auto-escalado de datos, con el fin de corregir posibles errores instrumentales
y de manipulacion de muestras y datos. Segun el andlisis PCA, es posible identificar las muestras
analizadas por similitud respecto a su naturaleza quimica y el nimero de componentes principales
que reflejan la mayor variacion de la informaciéon que esta contenida en las variables originales.
Respecto a las regresiones, RLM reporté un coeficiente de determinacion (R2) y una validacion

desfavorable para las tres temperaturas de evaporado.

Segun los resultados, los modelos obtenidos por PLS presentan el mejor desempefio en la prediccion
de T30, T50 y T70 a partir de los espectros NIR. Por ultimo, la ampliacion de la base de datos de
espectros NIR de muestras de diésel es recomendable para una mejora en los resultados de las

regresiones y su aplicabilidad a nivel predictivo.

* Trabajo de Grado
** Facultad de Ingenierias Fisicoquimicas, Escuela de Ingenieria Quimica. Director: Giovanni Morales
Medina, Dr. Ing. Quimico.
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ABSTRACT

TITLE: PREDICTION OF EVAPORATED TEMPERATURES FOR DIESEL SAMPLES
USING NIR SPECTRA AND CHEMOMETRIC ANALYSIS.”

AUTHOR: TANIA PAOLA PEREZ AREVALO & ALVARO JOSE PICON VARGAS.**

KEYWORDS: DIESEL; NEAR INFRARED SPECTROSCOPY; CHEMOMETRY;
MULTIPLE LINEAR REGRESSION; PRINCIPAL COMPONENT ANALYSIS,
PARTIAL LEAST SQUARES; EVAPORATED TEMPERATURES.

DESCRIPTION:

In the present work a regression of the evaporation temperatures in the samples of diesel was
developed using the respective NIR spectra. The adjustment used a database of 61 NIR spectra,
provided by the Barrancabermeja refinery management (GRB) of ECOPETROL SA The multivariate
statistical techniques applied were: multiple linear regression (MLR), principal component analysis
(PCA), and regression by partial least squares (PLS); These mathematical procedures were carried

out using The Unscrambler X version 10.3.

Statistical analysis considered the spectral range from 6442.35 - 9001.749 cm-1; (Savitzky-Golay),
data normalization and self-scaling, in order to correct potential errors in data. According to the PCA
analysis, it is possible to identify the analyzed samples by similarity with respect to their chemical
nature and the number of main components that reflect the greater variation of the original
information. Regarding the regressions, RLM reported a coefficient of determination (R2) and

validation unfavorable for the three evaporation temperatures.

The results of this project suggest that the models obtained by PLS present the best performance in
the prediction of T30, T50 and T70 from the different NIR spectra. Finally, the expansion of the NIR
spectra database of diesel samples is advisable for an improvement in the results of the regressions

and the application of a predictive level.

* Degree Work
** Faculty of Phisico-Chemical Engineering. School of Chemical Engineering. Director: Giovanni
Morales Medina, Dr. Ing. Chemical
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INTRODUCCION

El diésel es utilizado principalmente en la industria automotriz como combustible en
motores, automotores de trabajo medio y pesado y en maquinas utilizadas en
actividades de explotacidon minera, en construccion y en agricultura, entre otros. El
consumo de diésel a nivel nacional en el afio 2016 fue de 49011598.8 barriles al
afo, con un precio promedio de combustible de 7206 $/Galén. No obstante, para el
afo 2013 la produccién nacional de ACPM fue de 33684120 barriles al afio [1] [2].

El diésel estd formado por una mezcla de una gran cantidad de hidrocarburos
exhibiendo cadenas de entre 10 y 28 atomos de carbono. Debido a lo anterior, el
intervalo de temperaturas de ebullicion del diésel estd comprendido entre 180°C y
390°C, aproximadamente. El diésel comercial debe cumplir diferentes requisitos de
calidad; en Colombia, los parametros de calidad del diésel se encuentran regulados
por la norma: ASTM D 975 / NTC 1438 reportada en el Anexo B. Entre las
propiedades que debe cumplir el diésel comercial se encuentran las referentes al
porcentaje de evaporado. En una refineria, los diferentes flujos de diésel (de las
unidades de destilacion, de las unidades de hidrotratamiento y los importados) son

mezclados con el fin de obtener un producto que cumpla con los requerimientos de
ley [3] [4].

Los métodos de laboratorio tradicionales para la validacion del valor de las
propiedades siguen procedimientos estandar que requieren condiciones
especificas, infraestructura minima y un tiempo de seguimiento apreciable; es
importante mencionar que cada propiedad requiere de una prueba particular de
laboratorio, dichos procedimientos no suministran informacion detallada sobre la
naturaleza y la composicion de la muestra. Con lo anterior, estos métodos llegan a

ser poco practicos para emplearlos como herramientas en el control de procesos [5]

[6].
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En este contexto, el desarrollo de metodologias analiticas instrumentales de
caracterizacion de respuestas rapidas y confiables ha generado un gran interés en

el sector industrial [5].

De esta forma, técnicas como la del infrarrojo cercano (NIR: near infrared spectra)
ha presentado una gran aplicabilidad en la industria petroquimica. Pero se debe
considerar que dicha técnica tiene limitaciones cuando se trabaja con muestras
complejas, por lo que el andlisis de los espectros suele ser combinado con la
aplicacion de técnicas estadisticas multivariables, enmarcadas en lo que se ha
denominado como quimiometria. Con la aplicacion de la estadistica, los espectros
NIR han sido utilizados en la prediccion de propiedades fisicas y quimicas, todo esto

con un solo analisis [7] [8] [9].

Entre los métodos multivariados utilizados en los analisis de espectros NIR se
encuentran, la regresion lineal maltiple (MLR), analisis por componentes principales
(PCA) y el de minimos cuadrados parciales (PLS). El analisis PCA permite
condensar la variabilidad presente en los datos en unos pocos parametros
representativos, denominados componentes principales, los cuales resultan de una
combinacion lineal de los datos originales. Por otra parte, PLS es una técnica de
regresion de datos, empleada con el fin de relacionar una o mas variables de
respuesta con diferentes variables independientes basandose en el uso de factores
obtenidos segun una ruta que disminuye la covarianza de los datos originales,

incluyendo la variable dependiente [3] [10].

En la industria del petréleo se ha estado implementando la técnica NIR como
herramienta de monitoreo y prediccion en tiempo real, dando soporte a la toma de
decisiones y generando beneficios econémicos y operacionales para el negocio.
Los espectros NIR junto con la estadistica multivariada pueden ser utilizados en la
prediccion de las temperaturas de evaporado, con lo cual los ingenieros de proceso

pueden establecer las variables operacionales para un mejor aprovechamiento del
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flujo de proceso; a continuacion, se resumen algunos trabajos reportados en la
literatura. Alves & colaboradores [11], desarrollaron modelos de regresién utilizando
PLSy la espectroscopia NIR para mejorar la eficacia en la determinacion de algunos
parametros de calidad (entre ellos las temperaturas de evaporado T50, T85, y T90)
en el proceso de hidrotratamiento de diésel. Asimismo, Echeverria [12] utilizd
técnicas de regresion multivariables mediante andlisis por componentes principales
(PCA) y regresion por minimos cuadrados parciales (PLS) para predecir el
contenido de biocombustible, punto de chispa y T95 para un conjunto de 129
espectros NIR de muestras de diésel. Los desempefios en la prediccion de las
propiedades estuvieron por encima del 95% en la reproduccion de las propiedades.
Por otra parte, Xing & colaboradores [13], utilizaron la medicion NIR a la calidad de
aceite en motores Diésel, para predecir las propiedades tales como la velocidad de
cambio de la viscosidad cinemética y el punto de inflamacién. Estos autores
reportan el analisis de 30 muestras utilizando el método de minimos cuadrados
(PLS). Los resultados reportados por estos autores sugieren que el NIR es una
técnica favorable para la estimacion de las propiedades referidas. También, Morales
[14], utilizdé una base de datos de 140 muestras de propiedades macroscopicas del
diésel que fueron analizadas mediante las técnicas de regresion mediante modelos
lineales y modelos no-lineales: Regresion Lineal Multiple (MLR) y Regresion por
minimos cuadrados (PLS) para obtener modelos matematicos que permitan
cuantificar el indice de cetano del diésel. Ademas, se analizaron 62 espectros
infrarrojos de muestras de diésel donde se encontré una relacidn entre las
intensidades espectrales y el indice de cetano, los cuales fueron utilizados para la
creacion del modelo no-lineal. Por facilidad de disposicion y obtencion de los datos
se afirma que el mejor modelo de prediccion corresponde a la regresion parcial de

minimos cuadrados a partir de espectroscopia NIR.
El propésito del presente trabajo consiste en predecir las temperaturas al 30, 50 y

70% de evaporado para diferentes muestras de diésel, a partir de espectros NIR y

métodos quimiomeétricos.
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1. METODOLOGIA

Figura 1. Diagrama de bloques descripcidon metodologia.
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FASE |. Se realiz6 una consulta bibliografica acerca de analisis estadisticos

multivariados, y meétodos de prediccion con MLR. Ademas, se buscaron

antecedentes de la técnica de espectroscopia infrarroja cercana (NIR) y la

guimiometria en la regresion de propiedades de diésel de origen colombiano.

FASE IlI: La GRB suministré6 una base de datos de 61 muestras de diésel con su

respectiva absorbancia a distintos nimeros de onda. Asimismo, esta base de datos

fue complementada con los valores de las temperaturas de evaporados T30, T50 y

T70, provenientes del sistema de informacién del laboratorio de la refineria (SILAB).
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Los espectros adquiridos por la GRB contaban con un rango de nimeros de onda
entre 100.77 y 11998.96 cm™!; que para él propésito de este trabajo se estudiara el
rango correspondiente a espectroscopia NIR de 6442.35-9001.749 cm™. Las
principales bandas del espectro fueron analizadas segun los probables grupos

funcionales reportados en el Anexo D para el diésel.

FASE lll: Diferentes pre-tratamientos fueron aplicados a los datos
espectroscopicos, como correccion de linea base para ajustar el cero espectral y
eliminar asi efectos no quimicos del levantamiento del espectro, derivadas de
Savitzky-Golay para de esta forma eliminar el ruido espectral y otras interferencias,
normalizacion para lograr que dichos espectros se encuentren a la misma escala y
auto-escalado de datos con el fin de centrar cada columna y transformar las
unidades originales de cada variable a unidades de desviacion estandar de esta
forma todos los ejes tienen la misma longitud y cada variable la misma influencia de
calculo [9], segun las rutinas codificadas en el software The Unscrambler X versién
10.3.

FASE IV: Como métodos de regresion de analisis fueron utilizadas las siguientes

técnicas estadisticas:

e Regresion lineal multiple (MLR), realizando los siguientes pretratamientos:
correccion de linea base, derivada de segundo orden (Savitzky-Golay) y
finalmente normalizacion. Una vez aplicados estos pre-tratamientos se procedio
a seleccionar diferentes nimeros de onda en donde se presentara la mayor

contribucion de absorbancias para aplicar la regresion MLR.

e Andlisis por componentes principales (PCA), fue aplicada a la base de datos

para dilucidar posibles similitudes entre las muestras.
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Regresion de minimos cuadrados parciales (PLS), fue aplicado al conjunto de
datos de las 61 muestras de diésel comprendidas entre los nimeros de onda de
espectros NIR en un rango de 6444.278-8999.82 cm%, para la aplicaciéon de PLS
fueron utilizados los pre-tratamientos de: espectroscopia, auto-escalado y

segunda derivada (Savitky-Golay).

20



2. ANALISIS DE RESULTADOS

2.1. ANALISIS ESPECTRAL

La base de datos de espectros NIR suministrada por la GRB se encuentra
conformada por 61 muestras de diferente tipo de diésel; estos diésel son utilizados
en la seccion de mezcla de productos finales de la GRB. La zona del espectro NIR
de interés para el presente trabajo corresponde a la region de 6442.35 — 9001.75
cml, la cual es recomendada por Alves & colaboradores [8] en su trabajo. En este
intervalo se observan las bandas de absorcion de la primera armoénica de los grupos
NH y OH, la segunda region de combinacion y los segundos armonicos del grupo
CH de los compuestos parafinicos de metilo, metino y metileno (alcanos de cadena
larga) e hidrocarburos ciclicos y aromaticos [15].

En la Figura 2 se ilustran los espectros NIR en la regién 6442.35 — 9001.75 cm*
para las muestras utilizadas en el presente trabajo; en esta figura es posible
observar distintas bandas de absorcion fuertes, donde se denota la presencia de
grupos funcionales, entre los cuales se encuentran acetilenos (6580- 6400 cm™),
alcoholes (7140 — 7010 cmt), aromaticos (8000 cm™) y alcanos con radicales —CHs,

-CH2-, =CH, asi como algunos alquenos.
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Figura 2. Rango espectral NIR para determinar las temperaturas de evaporados.
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2.2. REGRESION LINEAL MULTIPLE (MLR)

Para el ajuste de este modelo se normalizaron los datos mediante el método de
area normalizada; posteriormente se selecciona la matriz A reportada en el Anexo
A, en la cual se van a conformar los conjuntos de calibracion y validacion. Se usaron
un total de 1220 datos de espectroscopia NIR para conformar la matriz de

calibracion.

Los resultados obtenidos inicialmente de error cuadratico medio (RMSE) y
coeficiente de determinacion (R?), se encuentran resumidos en la Tabla 1 y en el
Anexo C, donde se presentan las distintas graficas MLR para las regresiones y

validaciones de las temperaturas para 30, 50 y 70% de evaporado.
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Tabla 1. Calibracién y validacién de las temperaturas MLR

CALIBRACION VALIDACION
TEMPERATURAS
R? RMSE R? RMSE
T30 0.472 4.875 NA 10.395
T50 0.533 3.009 NA 5.617
T70 0.552 2.166 NA 2.874

Como se aprecia en la Tabla 1, la MLR no registra un coeficiente de determinacion
(R?) apreciable para las tres temperaturas, ya que su valor es menor a 0.9; de igual
forma los resultados de validacion para este estadistico resultan fallidos, lo que
indica que la definicion apropiada del nimero de regiones para la aplicacion de la

MLR limita su aplicacion en el caso de analisis.

2.3. ANALISIS POR COMPONENTES PRINCIPALES (PCA)

El andlisis por componentes principales realizado sobre la informacion espectral,
permitio identificar las muestras analizadas de acuerdo a su naturaleza quimica. Se
aplic6 PCA a toda la matriz de espectros, con el propdsito de identificar grupos
similares en cuanto a su naturaleza y el nimero de componentes principales que
reflejan la mayor variacion de la informacion que esta contenida en las variables
originales. Para determinar de forma objetiva la pertenencia de estas muestras a
sus respectivos grupos, el método de clasificacion denominado k-mean fue
aplicado, segun la distancia euclidiana, a las muestras en el respectivo rango de

numeros de onda.

La Figura 3 de puntuaciones o scores, presenta la dispersion en dos dimensiones
de los componentes principales PC1 y PC2 (27% de varianza) que permite
identificar relaciones entre las muestras segun su cercania relativa; los distintos

colores muestran los resultados del método k-mean considerando dos
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agrupaciones. Segun esta figura es posible apreciar dos agrupaciones formadas por
el signo del PC1; la formacién de estas agrupaciones puede deberse a diferencias
en los tiempos de recoleccion de las muestras de diésel, en donde es posible que

la carga de los respectivos crudos presentara variaciones en sus propiedades.

Figura 3. Score de propiedades PCA

1.5 4

PC-2 (10%)

PC-1(17%)

Complementariamente, la Figura 4 presenta la gréafica de dispersién de los loading.
Segun esta figura, los niumeros de onda que poseen una mayor influencia en los
loading corresponden a 8970.89 y 8974.747 cm; estos niumeros de onda hacen
referencia a grupos funcionales pertenecientes a compuestos parafinicos de metilo
y metileno. Asi mismo, la Figura 5 muestra que al aumentar el niamero de
componentes principales mejora la explicacion de la varianza aproximadamente al
50% (linea azul), aunque la validacién se encuentre lejana debido a la diferente
naturaleza quimica de las muestras que lleva a la formacién de dos agrupaciones

en el espacio PC1-PC2 (linea roja).
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Por otra parte, la base de datos seleccionada presenta posibles muestras atipicas
los cuales pueden influir en forma negativa en el modelo de regresion; sin embargo,

estas muestras no son excluidas debido al tamano reducido de la base de datos.

Figura 4. Loadings de numeros de onda.
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Figura 5. Varianza vs PCs
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2.4. REGRESION DE MINIMOS CUADRADOS PARCIALES (PLS)

Considerando los resultados del analisis por PCA, la regresion PLS fue aplicada a
la agrupaciéon con mayor niumero de muestras segun el espacio PC1-PC2. La
validacion de la regresion PLS fue efectuada segun las muestras de la agrupacion
restante. La Tabla 2, resume los estadisticos de desempefio obtenidos para la
regresion y el porcentaje de aporte de los numeros de onda que presentan la mayor
contribucion en el rango espectral; en esta tabla se muestra que los desempefios
resultantes de la calibracion son mejores que los correspondientes a la regresion
MLR, para las tres temperaturas de evaporado. En oposicion, la validaciéon reporta
desempeiios bajos para la prediccion de las temperaturas de evaporado; esta
desmejora en el desempefio puede deberse al reducido nimero de muestras
utilizadas en la validaciéon. La temperatura que mejor rendimiento presenta es la T50
con un porcentaje de aporte del 70% de los nimeros de onda, seguida por la T30

con un 50% de aporte y finalmente la T70 con un porcentaje de aporte del 90%.

Tabla 2. Calibracién y validacién PLS.

CALIBRACION VALIDACION % APORTE
TEMPERATURAS NUMEROS DE
R2 RMSE R2 RMSE
ONDA
T30 0.925 0.242 0.388 1.016 50
T50 0.904 0.257 0.534 0.988 70
T70 0.903 0.298 0.208 1.047 90

De otro lado, en las Figuras 6, 7 y 8 se observan los coeficientes de las regresiones
para los diferentes numeros de onda; en estas figuras se presentan los coeficientes
para los distintos rangos alrededor de 7534-8911.1 cm™, 7144.4-8911.1 cmty
6444.278-8911.1 cm™; en estos rangos espectrales se presentan las mayores

contribuciones a los modelos PLS.
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La Tabla 3 registra el desempefio de las regresiones PLS para las tres temperaturas
de evaporados, utilizando todas las muestras para calibracion y aplicando validacién
interna o0 cruzada. En esta tabla se evidencia que, utilizando todas las muestras,

también las regresiones PLS reportan bajos desempefios.

Tabla 3. Calibracion y validacion de las temperaturas PLS por validacion cruzada

con un 30%, 70%,80% de aporte de los numeros de onda.

CALIBRACION VALIDACION % APORTE
TEMPERATURAS NUMEROS DE
R2 RMSE R2 RMSE
ONDA
T30 0.948 0.201 0.652 0.528 30
T50 0.831 0.341 0.201 0.756 70
T70 0.891 0.307 0.248 1.021 80

Figura 6. Pesos coeficientes de regresion T30 PLS.
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Figura 7. Pesos coeficientes de regresion T50 PLS.
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Figura 8. Pesos coeficientes de regresion T70 PLS.
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En los modelos PLS se considerd la opcion de modificar los pesos asignados a cada
namero de onda; los pesos de los niumeros de onda con aportes inferiores al 50%
fueron reducidos segun el inverso de la varianza antes de una nueva aplicacion de

la regresion PLS. En la Tabla 4 se presentan los resultados de la anterior
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modificacion a los pesos de los nimeros de onda. Segun esta tabla, los modelos
PLS reportan un desempefio bajo en la prediccion de las temperaturas de

evaporado; igualmente, la validacion cruzada reporta bajos desempefios.

Tabla 4. Calibracion y validacion de las temperaturas PLS por validacién cruzada

Temperaturas Calibracion Validacion
R? RMSE R? RMSE
T30 0.833 0.406 0.414 0.769
T50 0.821 0.420 0.333 0.823
T70 0.622 0.609 0.094 0.957

En una nueva estrategia para mejorar los desemperios de las regresiones, los pesos
de los numeros de onda con aporte inferior al 50% son anulados para la aplicacion
de las PLS. Asimismo, la validacion es realizada con las 15 muestras de la segunda
agrupacion dada por el espacio PC1-PC2. Los resultados de la anterior modificaciéon
en los pesos se presentan en la Tabla 5. Segun esta tabla, las regresiones exhiben
los mejores desempefios para las predicciones hechas en el presente trabajo para
las temperaturas de evaporado T30, T50 y T70. Tanto para la etapa de calibracién
como para la etapa de validacion los coeficientes de determinacion y los RMSE
reportan valores superiores a 0.96 e inferiores a 0.2, respectivamente. Esta mejora
en los desempefios de las regresiones se obtiene al centralizar el aporte en ciertos

numeros de onda.
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Tabla 5. Calibracién y validacion de las temperaturas PLS con un 50% de aporte en

numeros de onda

Temperaturas Calibracion Validacion
R? RMSE R? RMSE
T30 0.974 0.160 0.975 0.194
T50 0.972 0.166 0.984 0.164
T70 0.966 0.183 0.982 0.152

Segun los resultados, la contribucion para la regresion de las temperaturas de
evaporado T30, T50 y T70, presenta el mismo rango de niumeros de onda, el cual
corresponde a 7534-8911.1 cm (Figuras 9,10, y 11). Lo anterior sugiere que en
dicho rango de numeros de onda se encuentra la mayor composicién de grupos
funcionales que aportan al valor de las temperaturas de evaporado; Estos grupos
funcionales hacen referencia a hidrocarburos aromaticos, compuestos parafinicos
de metilo, metino y metileno, reportados en el Anexo D. Asimismo, la mejora en los
desempefios de la validacién externa sugiere que las muestras presentan una
composicién aproximada de grupos funcionales asociados a los numeros de onda

con peso diferente de cero.
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Figura 9. Pesos coeficientes de regresion para T30
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Figura 10. Pesos coeficientes de regresion para T50
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Figura 11. Pesos coeficientes de regresion para T70
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Para resumir lo obtenido en el presente trabajo, la seleccion de los nUmeros de onda
es la clave para mejorar los procesos de ajuste de una regresion para la predicciéon
de las temperaturas de evaporado T30, T50 y T70 en las muestras de diésel

analizadas.
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3. CONCLUSIONES

Con base en las 61 muestras que conforman la base de datos, la zona del
espectro NIR adecuada para el ajuste de regresiones referentes a las
temperaturas de evaporado T30, T50 y T70 corresponde al rango de 7534-
8911.1 cm. Con esta regién espectral se obtuvieron los mejores desempefios
por regresion PLS (R2>0.97 y RMSE<0.2) para la prediccion de estas
propiedades.

Los resultados del analisis por componentes principales (PCA) conllevaron a la
identificacion de dos agrupaciones de muestras con similitudes
composicionales. La aplicacion de una validacion externa realizada por PLS para
la agrupacion de menor cantidad de muestras reporto resultados satisfactorios
para las propiedades T30, T50y T70.

33



4. RECOMENDACIONES

El nimero de muestras de la base de datos debe ser ampliado con el propdsito de

verificar los modelos PLS propuestos en el presente trabajo.

Continuar con el presente trabajo aplicando regresiones PLS para la prediccion de

propiedades fisicoquimicas de diésel colombiano.
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ANEXOS



ANEXO A. MATRIZ 61X20 DE LAS AREAS MAS NEGATIVAS
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Anexo A. (Continuacidn)
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ANEXO B. PROPIEDADES ESPECIFICAS DEL DIESEL CORRIENTE
COLOMBIANO

PROPIEDADES /
CARACTERISTICAS

Aguay sedimentos

Azufre

Contenido de

aromaticos

Cenizas

Contenido de
biocombustible
Color ASTM
Corrosion lamina de
cobre 3 h a50°C

Destilacion

Punto inicial de

ebullicién

T50%
T95%
Punto final de

ebullicién

Gravedad API

indice de cetano

NUmero de cetano

Diésel corriente (ACPM)
Norma: ASTM D 975/ NTC 1438 (norma técnica colombiana)

UNIDADES

mL/100 mL

mg/kg

mL/100 mL

g/100 g
mL/100 mL
Clasificacion

Clasificacion

°C

° API

N/A

N/A

45

METODO

ASTM D-1796 6
ASTM D-2709
ASTM D-2622 6
ASTM D-4294 6
ASTM D-5453
ASTM D-1319 6
ASTM D-5186

ASTM D 482

EN 14078
ASTM D 1500

ASTM D 130

ASTM D 86

ASTM D-4052 6
ASTM D-1298
ASTM D-4737 6
ASTM D-976
ASTM D-613 6
ASTM D-6890

ESPECIFICACION
Méaximo
0.05

Minimo

50

35

0.01

1.8 2.2

3.0

Reportar

Reportar
360

390

Reportar



Punto de fluidez

Punto de nube
Punto de
inflamacion
Temperatura
obturacion filtro frio
Residuos carbon
micro (10% fondos)
Viscosidad

cinematica a 40°C
Estabilidad térmica

Estabilidad de
oxidacién
Lubricidad a 60°C

°C
°C

°C

°C

g/100 g

mm?/s

% reflectancia

0/100 mL

Micrometros

46

ASTM D 97 6
ASTM D 5949
ASTM D 2500

ASTM D 93

ASTM D 6371

ASTM D 4530

ASTM D 445

ASTM D 6468

ASTM D 2274

ASTM D 6079

Reportar

52

Reportar

1.9

70% a 90

minutos

0.20

5.0

25

450



T30

285 S

ANEXO C. REGRESION LINEAL MULTIPLE (MLR)

Predicted vs. Reference
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T70

Predicted vs. Reference
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ANEXO D. FRECUENCIAS DE ABSORCION DE GRUPOS FUNCIONALES
PARA LA REGION NIR

Grupo funcional Banda cm™ Comentano
Acetlenos 9ROO—9430
6580—6400(1.0) Sobretono =CH Estiramiento
Alcoholes 7140-7010(2.0) Sobretono OH Estiramiento
Aldehidos
Alifaticos 46404520 (0.5) Combinacion C=0 y CH
Aromaticos ca 8000
ca452s5
ca4445
Formaldehudo 4T775-4630(1.0)
Alcanos
—CHy, QOOO-8 350 {0.02)
S5850-5660(0.1)
4510-4280{(0.3)
—CH;— Q170-8475(0.02)
SB3D-6640(0.1)
44204070 (0.25)
== CH 8550-8130 Bandas muy débiles
7 0006 800
5 6505 560
Ciclopropano 6 1606060
4 5004 400
Algquenos
™ e 6850-6370(1.0)
C=C
7 ~ “
=C=CH.; — CH=CH, 75807 300 (0.02)

61405980 (0.2)
47604700 (1.2)
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