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Resumo

O presente trabalho realizou-se na Refinaria de Sines e teve como principal objectivo a
utilizagio de ferramentas oriundas da Area Cientifica da Inteligéncia Artificial no
desenvolvimento de modelos de previsdo da classificacdo da Agua Residual Industrial de
acordo com a Legislagdo em vigor, com vista & minimizagdo dos impactes ambientais e das
tarifas aplicadas pela Concessiondria (Aguas de Santo André) & Refinaria.

Actualmente a avaliagdo da qualidade do efluente é realizada através de métodos
analiticos apés colheita de uma amostra do efluente final. Esta abordagem é muito
restritiva ja que ndo permite actuar sobre o efluente em questdo pois apenas pode evitar
que, no futuro, uma mistura semelhante volte a ser refinada. Devido a estas limitagdes, o
desenvolvimento de modelos de previsdo baseados em Data Mining mostrou ser uma
alternativa para uma questdo pré-activa da qualidade dos efluentes que pode contribuir
decisivamente para o cumprimento das metas definidas pela Empresa.

No decurso do trabalho, foram desenvolvidos dois modelos de previsdo da qualidade do
efluente industrial com desempenhos muito semelhantes. Um deles utiliza a composicdo das
misturas processadas e o outro, utiliza informagdes relativas ao crude predominante na

mistura.
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Predicting the Classification of the Quality of Wastewater Oil
Industry using Intelligent Systems

Abstract

This study has taken place at the Sines Refinery and its main objective is the use of
Artificial Intelligence tools for the development of predictive models to classify industrial
residual waters according with the Portuguese Law, based on the characteristics of the
mixtures of crude oil that arrive into the Refinery to be processed, to minimize the
Environmental impacts and the application of taxes.

Currently, the evaluation of the quality of effluent is performed by analytical methods
after harvesting a sample of the final effluent. This approach is very restrictive since it
does not act on the intended effluent; it can only avoid that in the future a similar mixture
is refined. Due to these limitations, the development of forecasting models based on Data
Mining has proved to be an alternative on the important issue which is the quality of
effluent, which may contribute to the achievement of targets set by the Company.

During this study, two models were developed to predict the quality of industrial
effluents with very similar performances. One uses the composition of processed mixtures

and the other uses information regarding the predominant oil in the mixture.

vit
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Notacdo e Terminologia

A notagdo em todo o documento que é aqui apresentado segue a convengdo:

Texto em itdlico - é utilizado ndo sé para palavras em lingua estrangeira (e.g., em

Inglés) mas também para dar énfase a um determinado termo ou expressdo; e

Texto com letra maidscula ~ € utilizado para realgar um conceito ou palavra no meio de

um pardgrafo.

Acronimos

AA - Aprendizagem Automdtica

AG - Algoritmos Genéticos

API - American Petroleum Institute

BAC - Bacia de Aguas Contaminadas

BD - Base de Dados

BPT -~ Bacia de Aguas Pré-Tratadas

BTU - British Thermal Units

DCBD - Descoberta de Conhecimentos em Base de Dados
DM - Data Mining

EIA - Environmental Impact Assessment

ETAR - Estagdo de Tratamento de Aguas Residuais
FCC - Fluid Catalytic Cracking

GALP - Petréleos e Gds de Portugal

GDP - Gas de Portugal

HSE - Health, Safety and Environment

IA - Inteligéncia Artificial

IRAR - Instituto Regulador de Aguas Residuais

OPEP - Organizagdo dos Paises Produtores de Petréleo
OP-V - Separador Gravitico

Petrogal - Petréleos de Portugal

PPL - Produgdo Primdria Liquida
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Capitulo I — Introdugdo

Notas introdutdrias; problemdtica ambiental; indistria do
petroleo; descricio das contribuicdes e valor acrescentado do
trabalho; metodologia de investigacdo; organizagdo da tese e
caracterizagcdo da entidade acolhedora.

O Ambiente é um fenémeno de dimensdo universal que atravessa, hoje em dia, sérios
problemas causados pelo elevado consumo de recursos naturais, assim como pela md
utilizagdo de alguns dos seus componentes como a dgua, o solo e o ar.

Devido ao cardcter estratégico de certos recursos naturais, como por exemplo a dgua,
o petréleo ou mesmo a pesca, os impactes directos ou indirectos sobre o Ambiente sendo,
muitas vezes locais t&€m, no entanto, repercussdes de cariz global.

A importdncia da dgua como elemento natural indispensdvel & vida foi reconhecida
desde os primérdios da existéncia do Homem sobre a Terra. Ao longo dos tempos, os rios
marcaram de forma determinante a radicagdo das populagdes e a evolugdo das grandes
civilizagdes, cuja cultura e engenho aparecem muito ligados ao usufruto da dgua
[Serralheiro, 2001] [Lehr & Keeley, 2005b].

S6 em meados do século XX a Humanidade tomou consciéncia do valor do recurso
renovdvel dgua como factor bdsico do desenvolvimento econdémico e social, em consequéncia
da pressdo crescente exercida pelo crescimento demogréfico, pelo fomento da produgdo
agricola e industrial e pela progressiva concentragdo urbana [Lehr et al., 2005] [Lehr &
Keeley, 2005a].

A prevaléncia da visdo infraestrutural na oferta da dgua veio, assim, a dar lugar & nogdo
de recurso hidrico, com utilizagdes alternativas susceptiveis de andlise comparativa e de
avaliagdo econémico-financeira. Neste contexto, pode afirmar-se que as empresas enquanto
agentes de extracgdo, transformagdo e venda de produtos, contribuem para alguns dos
problemas ambientais existentes, na medida em quem para produzirem necessitam de
recursos naturais, cujo consumo supera a sua natural reposigdo. Actualmente as empresas
enfrentam uma forte competicdo, sendo indispensdvel dar resposta & evolugdo e

diversificagdo das necessidades e expectativas dos consumidores, assim como a inovagdo
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Introdugdo

tecnolégica. Em consequéncia, os bens e os servigos tém um ciclo de vida mais curto,
necessitando também de melhoria continua [Cunha et al., 1980] [Braga & Morgado, 2007].

O desenvolvimento sustentdvel baseia-se no equilibrio entre os seus trés pilares, i.e. o
desenvolvimento econdmico, o progresso social e a preservagdo do ambiente. Este equilibrio
constitui hoje o maior desafio global para o Mundo em que vivemos, apresentando cada pais
prioridades e questdes que lhe sdo préprias [Cunha et al., 1980] [Braga & Morgado, 2007].

No que respeita a predisposigdo do tecido empresarial portugués em relagdo ds
questdes ambientais, a situagdo é bem melhor que hd uma década, conforme o prova o
nimero crescente de empresas e organizagdes que obtém a certificagdo ambiental. A
aplicagdo de técnicas computacionais ao desenvolvimento de solugdes econdmicas e
ambientais em Indistrias situa-se no dmbito das preocupagdes e necessidades que se tém
vindo a afirmar como uma das mais relevantes para o progresso das mesmas. Neste contex-
to, o desempenho das empresas e dos seus membros passa por produgdes ambientalmente
responsdveis, que satisfagam o consumidor final e ndo sejam nocivas nem para o ambiente,
nem para a saide das populagdes contribuindo, deste modo, para a melhoria da qualidade e
do nivel de vida dos cidaddos e da prépria Terra [Braga & Morgado, 2007].

O papel que as empresas tém na problemdtica ambiental é forgosamente grande e até
mesmo crucial, pois sdo elas que produzem uma elevada quantidade de residuos devendo,
por isso ter a responsabilidade de efectuar o seu acompanhamento e o seu reaproveitamen-
to ou encaminhamento ao destino final [Braga & Morgado, 2007].

A Indlstria, como actividade integrada no ciclo da satisfagdo das necessidades da
sociedade, ¢ inevitavelmente consumidora de recursos naturais e é um elemento transfor-
mador do meio em que se insere. Esta interacgdo tem aspectos claramente negativos que
urge minimizar, na dupla consciéncia de que esta actividade é socialmente necessdria e de
que ndo é, possivel a eliminagdo absoluta dos seus inconvenientes [Cunha et al., 1980] [Braga
& Morgado, 2007].

Em Portugal, e no que respeita a relagdo Economia/Ambiente, a medida que aquela se
moderniza, vdo sendo respeitados de modo crescente os factores ambientais mas, por
outro lado, & medida que as exigéncias ambientais crescem, sdo também introduzidas
limitagdes a implantagto e a expansdo das actividades econdmicas, nomeadamente as de

cardcter industrial [Braga & Morgado, 2007].
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Devido a crescente preocupagdo ambiental, a Inddstria do Petréleo comegou a ter um
papel mais preponderante na minimizagdo do impacte ambiental [Reis, 1996].

Num Mundo crescentemente globalizado em que as economias sdo cada vez mais
interdependentes, o Petréleo continua a ser a fonte de energia privilegiada em que
assentam as redes de transportes que asseguram, a um ritmo cada vez mais intenso e mais
acelerado, as trocas comerciais e a mobilidade das pessoas e bens entre paises, regides e
continentes [Braga & Morgado, 2007] [Gomes & Alves, 20071.

Os produtos derivados de petréleo sdo os que mais contribuem para os actuais padrdes
de vida. Sdo usados nos mais variados sectores desde os transportes, passando, entre
outros, pela medicina, pela electricidade e pela quimica [Gomes & Alves, 2007].

As actividades de descoberta e extracgdo de petréleo podem, contudo, causar impacte
ambiental ao libertarem residuos em concentragdes considerdveis. Destes residuos fazem
parte hidrocarbonetos, sélidos contaminados com hidrocarbonetos, dgua contaminada com
uma enorme variedade de sélidos suspensos e uma enorme variedade de produtos quimicos
[Gomes & Alves, 2007]. Estes residuos tém efeitos adversos no ambiente, os quais devem
ser minimizados ou eliminados através da implementacdo de uma adequada gestdo de
residuos [Reis, 1996]. As empresas ligadas ao universo petrolifero devem, até por questdes
de competitividade, ser racionais ndo sé no consumo de recursos naturais e de energia
como também, nos bens que colocam no mercado, que devem ser amigos do ambiente e sem
componentes nocivos a sadde dos consumidores. Como tal, é necessdria a adopgdo de
atitudes que minimizem os impactes ambientais ndo apenas ao nivel das operagdes como,
também, ao nivel da optimizagdo dos compostos que serdo langados no ambiente, os quais
devem ndo somente respeitar a legislagdo em vigor como, acima de tudo, preservar o
equilibrio do Ecossistema Global. Deste modo, é necessdrio prevenir e actuar de uma forma
pré-activa, pelo que o recurso a métodos de previsdo, que tém subjacentes processos de
tomada de decisdo, oriundos da Area Cientifica da Inteligéncia Artificial pode contribuir
para solucionar ou amenizar os problemas [Abelha, 2004] [Vicente, 2004] [Santos et al.,

2005],
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L1. Caracterizagdo da Entidade Acolhedora

A Galp Energia, SGPS, S.A. foi constituida em 22 de Abril de 1999, sob a denominagdo
GALP - Petrédleos e Gds de Portugal, em resultado da reestruturagdo do sector energético
em Portugal, para operar no Sector Petrolifero e do 6ds Natural [Galp-Sines, 1999].

Actualmente, a Galp Energia € a principal empresa integrada de produtos petroliferos e
gds natural do pais, com uma presenga crescente em Espanha e uma actividade em
desenvolvimento no sector da produgdo e de fornecimento de energia eléctrica.

A Galp Energia agrupou a antiga Petrogal - Petréleos de Portugal, actualmente
designada por Refinaria de Sines, a tnica Empresa refinadora e principal distribuidora de
produtos petroliferos em Portugal e a Gds de Portugal (6DP), sociedade responsdvel pela

importagdo, transporte e distribuigdo de gds natural em Portugal [Galp-Sines, 1999].

1.1.1. Breve Historial da Empresa

De acordo com o Portal do Colaborador Galp [Galp, 2007a], em 1999 foi criada a Galp
Energia como um veiculo de reestruturagdo do sector energético em Portugal, nas dreas do
Petréleo e de Gds Natural.

Em 2000 foram obtidos os primeiros resultados na produgdo do Petréleo em Angola. Na
mesma altura, a empresa participou no Brasil no 2° License Round com a obtengdo,
juntamente com a Petrobrds - Petréleo Brasileiro, S.A. da concessdo de duas participagdes
de 10% em blocos localizados no deep offshore da Bacia de Santos. Em 2001 foi concluida a
substituigdo do gds de cidade por gds natural em Lisboa e a construgdo de uma caverna de
armazenamento de gds propano em Sines.

Em 2002 foi adquirido 5% da CLH - Compariia Logistica de Hidrocarboros, S.A. o que
facilitou o desenvolvimento de uma estratégia de logistica no mercado espanhol.

Em 2003 foram concluidos os investimentos no Terminal de 6ds Natural Liquefeito em
Sines o que permitiu ligar esta infra-estrutura & rede nacional, através do gasoduto Sines -
Setibal. No mesmo ano, concretizou-se a operagdo de Swaps, processo que envolveu a troca
com a Compariia Espafiola de Petroleos, S.A., a Cepsa Portuguesa S.A., a Total Espafia S.A. e

a Total Portuguesa S.A. de 79 postos em Espanha por cedéncia de 78 postos em Portugal.
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- Desenvolver e manter um relacionamento proficuo com os seus fornecedores e parceiros
apostando no reforgo da confianga muitua, em moldes que permitam desenvolver
competéncias e alcangar objectivos partilhados; e

- Aplicar os requisitos de gestdo da qualidade estabelecidos em normas internacionalmente

reconhecidas, avangando de forma progressiva rumo & exceléncia.

Em suma, a Galp Energia compromete-se a actuar em todas as circunstdncias para que
seja possivel alcangar e manter os mais elevados padrdes de qualidade em todas as suas
actividades de modo a gerar valor para os accionistas, satisfazer os clientes e contribuir
para o bem-estar da Sociedade, reconhecendo que a competéncia, criatividade, talento e

motivagdo dos seus colaboradores é o seu recurso mais valioso [Galp, 2007b).

1.1.4. Politica de Sequranga, Satide e Ambiente

A seguranga e o impacte ambiental constituem dois dos aspectos mais importantes de
qualquer operagdo industrial. Conhecidos por HSE (do inglés Health, Safety and
Environment), sdo uma preocupagdo fundamental de qualquer inddstria. No entanto, a
histéria do petrdleo e as dificuldades inerentes aos projectos de exploragdo e de produgdo,
tornam esta inddstria muito mais susceptivel a problemas e questdes levantadas por
governos, autoridades locais e grupos ambientalistas.

De tal modo se desenvolveu a componente HSE nos projectos petroliferos que a politica
e os procedimentos nesta drea se tornaram parte integrante da gestdo das melhores
companhias. E habitualmente aceite que as companhias petroliferas com melhores niveis de
HSE sdo também as que apresentam melhores resultados econdémicos [Gomes & Alves,
2007].

A Galp Energia entende que a protecgdo do ambiente, a seguranga e a satide dos seus
colaboradores, clientes e comunidade em geral, sdo valores essenciais para a
sustentabilidade da Empresa e, nessa medida, estd consciente da sua responsabilidade na
gestdo do impacte das suas actividades, produtos e servigos na Sociedade em que se
insere. Estabelece assim um compromisso de integrar a Seguranga, Salde e Ambiente

(SSA) na estratégia e actividades da empresa, fazendo destes pilares da gestdo e
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contribuindo, dessa forma, para alcangar o desenvolvimento sustentdvel e a exceléncia

empresarial.

A Galp Energia compromete-se a:
- Consagrar a SSA como valores fundamentais da empresa;
- Assumir que a gestdo da SSA ¢ uma responsabilidade directa dos lideres e a prevencdo
de riscos uma responsabilidade de todos:;
- Promover a formagdo e o treino de todos os colaboradores nesta matéria, envolvendo
parceiros e demais partes interessadas, comprometendo-os com as questdes de SSA para

que actuem proactivamente dentro e fora do ambiente de trabalho;

Aplicar as melhores prdticas de gestdo e solugdes técnicas disponiveis, para além do
cumprimento da legislagdo, nas estratégias de prevengdo continua mediante a

identificagdo, controlo e monitorizagdo de riscos para garantir a SSA;

Criar condigdes para que a organizagdo, como um todo, se mantenha permanentemente

preparada para responder a emergéncias;

Assegurar a sustentabilidade de projectos, empreendimentos e produtos, ao longo do seu
ciclo de vida, mediante a utilizagdo de tecnologias, instalagdes, recursos e prdticas que
previnem ou minimizem consequéncias adversas;

- Estabelecer metas e objectivos desafiadores, medindo e avaliando os resultados obtidos
e tomando as acgdes necessdrias & sua prossecugdo;

- Assegurar a utilizacdo eficiente da energia e recursos e a incorporagdo de tecnologias
seguras e inovadoras na gestdo das suas actividades, minimizando o impacte, de forma a
garantir a sustentabilidade da empresa e a protecgdo do ambiente; e

- Informar e divulgar a presente politica, de forma responsdvel e transparente, ds partes

interessadas, comunicando o desempenho da empresa a nivel de SSA.

A Galp Energia assume-se, portanto, como uma empresa social e ambientalmente
responsdvel, constituida por uma equipa motivada, competente e inovadora, empenhada em
proteger o ambiente, a seguranga e a salide dos seus colaboradores, clientes, parceiros e

da comunidade, contribuindo activamente para o bem-estar da Sociedade [Galp, 2007a].

10

Dissertagdo no Ambito do Mestrado em Andlises Quimicas Ambientais

Elaborado por Ana Vila Fernandes



Introdugdo

1.2. A Gestio do Conhecimento

A Gestdo do Conhecimento tem a ver com o aumento do desempenho das organizagdes,
ao permitir-lhes capturar, partilhar e aplicar o conhecimento que emana de um ou mais
colectivos, de forma a tomar decisdes em tempo real. A Gestdo do Conhecimento é a pedra
angular para que as empresas, organizagdes e instituigdes sobrevivam numa sociedade e
economia competitivas. Por outro lado, o fornecimento da informagdo, do conhecimento e
da experiéncia, de forma a tomar as melhores decisdes, deve ser concretizado em tempo
real. Por tempo real entende-se o tempo disponivel para tomar a decisdo, i.e. desenvolver
uma acgdo que afecte positivamente os resultados. A Gestdo do Conhecimento estd ligada a
questdes de eficiéncia, de produtividade, de qualidade e do recurso & experiéncia e a
formas de meta conhecimento. Outros pressupostos, com implicagdes a médio e longo
prazo, sdo necessdrios para produzir resultados. Ndo ¢ suficiente apostar na tecnologia, ha
que melhorar processos internos e externos em termos de gestdo e organizagdo, motivar e
formar as pessoas, olhar para o seu comportamento dentro das organizagdes e, sustentar
uma maior capacidade de inovagcdo [Abelha, 2004] [Vicente, 2004].

Uma das tarefas mais drduas dentro de uma organizagdo tem naturalmente a ver com a
partilha de conhecimento entre individuos, quer estes estejam préximos ou separados, para

que seja possivel:

- Partilhar o que sabem;

- Aplicar o conhecimento de terceiros;

- Capturar e partilhar o conhecimento num formato passivel de ser aplicado dentro da
organizagdo;

- Melhorar os canais de comunicagdo, sejam estes locais ou remotos;

- Interagir com os colegas, em qualquer local, em qualquer altura e de diferentes formas; e

- Utilizar novas aplicagdes, tecnicamente avangadas, assim como o uso de ferramentas de
suporte a decisdo, como a minera¢do de dados, a extrac¢do de conhecimento e a

simulagdo.

A informagdo pode, entdo, ser definida como um conjunto de dados que sdo
interpretados e o conhecimento como a informagdo em acgdo, i.e. a informagdo

transformada em capacidade para dar corpo a acgdes efectivas. Uma acgdo pressupde uma
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alteragdo ao estado do mundo em que se desenvolve. O conhecimento é visto como o
recurso mais importante da sociedade contempordnea, muitas vezes referida por sociedade
da informagdo ou do conhecimento, tal como aconteceu com a qualidade e os servicos de
apoio ao cliente em décadas anteriores. A capacidade de aprender rapidamente e
continuamente é uma chave para o sucesso das organizagdes [Abelha, 2004] [Vicente,

2004].

L3. Inovagdo e Valor Acrescentado do Trabalho

A relevdncia de qualquer tipo de informagdo para a resolugdo de um dado problema estd
na razdo directa da frequéncia com que é considerada e do modo como ¢ aplicada nessas
situagdes. A fonte de informagdo ideal seria aquela que facultasse apenas o conhecimento e
os dados relevantes para a resolugdo do problema com o minimo de esforgo por parte do
utilizador. As deficiéncias com que as actuais fontes externas de informacdo se
apresentam torna claro que algo mais é necessdrio, e este parece ser o mote para o
aparecimento de alternativas com base na electrénica e na robética e que sejam portdveis e
fdceis de utilizar. Tais alternativas, ndo poderdo ter uma atitude passiva, ou seja,
limitarem-se a responder a questdes colocadas pelos utilizadores, mas subscrever um
comportamento pré-activo, o que passa por interrogar o decisor e explicar-lhe as suas
opgdes, procurando ajudar, encontrando uma solugdo técnica eficiente, desenvolvendo a
alternativa mais amiga do ambiente e jé mais se assumindo como uma entidade indesejada.

Neste trabalho aplicam-se técnicas oriundas da Area Cientifica da Inteligéncia
Artificial ao desenvolvimento de modelos de previsdo da classificagdo da dgua residual
industrial de acordo com o Regulamento de Recolha e Tratamento de Agua Residual
Industrial do Sistema de Santo André (RARISA).

O presente trabalho ndo pretende fornecer solugdes definitivas, mas sim contribuir
com uma pequena parcela de conhecimento que possibilite algum avango cientifico nesta
drea de estudo. Desta forma, a presente dissertagdo possui os seguintes objectivos

principais:

- Conhecer o estado actual da problemdtica ambiental relacionada com a indistria

petrolifera;
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- Fazer a revisdo bibliogréfica sobre os conceitos ligados & Indistria Petrolifera;

- Minimizar os custos relacionados com a aplicagdo de tarifas pela Concessiondria
(Sociedade denominada por Aguas de Santo André) d Refinaria de Sines;

- Utilizar as ferramentas da Area Cientifica da Inteligéncia Artificial no desenvolvimento
de modelos de previsdo da classificagdo da dgua residual industrial em fungdo dos
programas de fabrico de Petréleo Bruto na Refinaria de Sines e das suas diferentes
caracteristicas;

- Realgar a importancia de tais ferramentas e dos modelos construidos quando aplicadas a
uma empresa do sector petrolifero;

- Realgar a capacidade dos modelos na descrigdo do estado da qualidade dos efluentes em
tempo real e fazer previsdes sobre cendrios futuros;

- Tratar os efluentes de forma a aumentar a qualidade de descarga, cumprindo o
regulamento de descarga em vigor;

- Apurar quais as melhorias que a Refinaria de Sines pode introduzir no seu relacionamento
com o Ambiente; e

- Construir modelos potencialmente aplicdveis d gestdo de uma empresa do sector

petrolifero, constituindo um caminho para a Gestdo de Exceléncia.

1.4. Organizagdo da Dissertagdo

A dissertagdo encontra-se estruturada e organizada em sete Capitulos, ndo se
contabilizando nem as Referéncias Bibliogrdficas nem os Anexos. No Capitulo I sdo
efectuadas algumas consideragbes sobre a problemdtica ambiental relacionada com o
universo do petréleo, expondo-se o enquadramento, a fundamentagdo, o objectivo do
trabalho e a caracterizagdo da entidade acolhedora.

No Capitulo IT apresenta-se a origem e a formagdo do Petréleo, os principais processos
envolvidos na sua refinagdo e os produtos finais tipicos.

No Capitulo III referem-se os aspectos ambientais a ter em conta na indistria

petrolifera nomeadamente a andlise e o tratamento dos efluentes industriais produzidos.
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O Capitulo IV trata do processo de Descoberta de Conhecimento em Bases de Dados
(DCBD) sendo apresentados os objectivos, os conceitos, os tipos de abordagem, as dreas
relacionadas, as metodologias e as especificagdes.

O Capitulo V estd dividido em duas partes. A primeira diz respeito @ amostragem, ao
programa de amostragem e a frequéncia de amostragem cumprido pela Refinaria de Sines
bem como ds técnicas analiticas utilizadas na determinagdo dos parametros utilizados neste
estudo. Na segunda parte descreve-se a construgdo da base de dados que ird ser utilizada
para o desenvolvimento dos modelos.

No Capitulo VI sdo fundamentadas as opgSes tomadas durante o processo de DCBD.
Apresentam-se, discutem-se e avaliam-se quer os resultados quer os modelos construidos.

Por fim, no Capitulo VII, apresentam-se as conclusdes finais e perspectiva-se o

trabalho que se pretende desenvolver no futuro.

L5, Conclusoes

Neste Capitulo para além de se explicitar o objectivo e a necessidade do trabalho,
caracterizou-se o local onde se realizou o presente estudo, o seu funcionamento e a sua
organizagdo. Apresentou-se de forma muito sucinta a Refinaria de Sines e o seu objectivo
de maximizagdo de produgdo de gasolinas a partir da matéria-prima, cuja quimica associada
serd explicitada no Capitulo II. Demonstrou-se a existéncia de medidas de adequagdo

ambiental, seguranga e sadde.
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Capitulo 11— Quimica do Petrdleo

A origem e a formagdo do petroleo; o processo de refinacio e
produtos finais tipicos.

A maior parte dos combustiveis liquidos sdo derivados do petréleo bruto. Se o seu
consumo continuar a seguir os padrdes do passado recente, as reservas de petréleo bruto
actualmente identificadas serdo suficientes somente para as préximas duas/trés décadas.
Face a este cendrio, ¢ previsivel que, cada vez mais, os combustiveis liquidos venham a ser
obtidos a partir do carvdo, xistos betuminosas, areias asfdlticas e biomassa. Porém, devido
as actuais dificuldades técnicas e aos elevados custos associados & extracgdo de
combustiveis liquidos destas matérias-primas, é expectdvel que o petréleo convencional
permanega como a principal matéria-prima das refinarias nos préximos anos [Gary &
Handwerk, 2001] [Ramage, 2003].

O mundo dos nossos dias gira a volta do petréleo. Todos nés, de uma maneira ou de
outra, dependemos desse produto precioso, que se esconde no espago poroso de uma rocha
a muitas centenas ou milhares de metros de profundidade [Gary & Handwerk, 2001] [Gomes
& Alves, 2007].

Em sentido lato, podemos considerar que o termo petrdleo abrange todas as
ocorréncias ou concentragdes naturais de hidrocarbonetos, qualquer que seja o estado
fisico em que se encontrem. Em sentido mais restrito, reflectindo jé uma perspectiva
comercial, o termo ¢ usado para referir hidrocarbonetos que ocorrem exclusivamente no
estado liquido, constituindo o produto designado por Petréleo Bruto ou Crude Oil. Os
hidrocarbonetos que ocorrem sob a forma de gds constituem o gds natural e os que se
apresentam no estado sélido sdo conhecidos por betumes e asfaltos.

De uma maneira geral, todos nés conhecemos o petréleo e estamos conscientes da sua
utilidade, em particular como fonte de energia. Na verdade, a sua utilizagdo remonta aos
tempos biblicos, embora nessa altura ndo fosse explorado activamente. Pequenas nascentes
naturais do petrdleo foram, desde hd séculos, uma fonte de betume, material utilizado na

construgdo das cidades antigas. Para além disso, o petréleo empregava-se para
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impermeabilizar navios, para embalsamar, para tratar cabedal e, até mesmo na medicina,

tinha utilidade [Gary & Handwerk, 2001] [Gomes & Alves, 2007].

Em meados do século XIX aparecem as refinarias e foi entdo possivel separar vdrios
componentes do petréleo bruto permitindo, desta forma, o seu emprego em novas
utilizagdes. Durante vdrias décadas o petréleo foi usado na iluminagdo. Contudo, isto sé foi
possivel quando se conseguiu separar o querosene dos outros compostos do crude. A
invengdo do motor de combustdo interna, jd no final do século XIX, e a sua rdpida adopgdo
a maioria dos meios de transporte, tornaram o petréleo indispensdvel como combustivel e, a
partir de entdo, o seu consumo aumentou de forma constante. Hoje o petrdleo é
responsdvel por cerca de 40% da produgdo de energia a nivel mundial e, na sua forma
refinada, continua a ter bastantes utilizacdes, tais como a manufactura de materiais
sintéticos, de que os pldsticos sdo um bom exemplo [Gary & Handwerk, 2001] [Ramage,

2003].

I1.1. Origem do Petrdleo

O petréleo é formado a partir de material orgdnico que sedimentou no fundo dos
mares, hd milhdes de anos trds, tendo sido coberto por camadas de sedimentos e enterrado
a grandes profundidades. O processo de formagdo é muito lento e, embora ndo se saiba
exactamente como se formaram os depdsitos que hoje encontramos, uma sequéncia de
acontecimentos poderd ser aquela que a seguir se descreve, nomeadamente a Sedimentagdo

do Material Organico, a Metamorfose e a Migragdo [Gomes & Alves, 2007].

1.Sedimentagdo

Material orgdnico diverso que, por algum motivo, ndo foi decomposto deposita-se no
fundo dos oceanos e é incorporado nos sedimentos. Uma das razdes pela qual nem todo o
material orgdnico é decomposto, levando ao inicio do processo de formagdo do petrdleo,
pode ser o facto de, em sistemas altamente produtivos, a Produgdo Primdria Liquida (PPL)
exceder a velocidade de oxidagdo do carbono, provocando o aumento da velocidade de
sedimentagdo. A PPL designa a taxa de armazenamento da matéria orgdnica nos tecidos, i.e.

mede a energia armazenada em excesso numa planta relativamente ds suas necessidades
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respiratérias e, portanto, potencialmente disponivel para os organismos heterotréficos.
Noutros sistemas, onde existam dguas profundas estagnadas, podem desenvolver-se
condigdes anéxicas que retardam bastante a oxidagdo do carbono dos detritos. Uma outra
hipétese serd, ainda, a produgdo de compostos refractdrios de carbono que, por isso
mesmo, sdo de oxidagdo dificil. Qualquer que seja a razdo, o primeiro passo na génese do
petréleo prende-se com o facto de este material organico se depositar no fundo dos
oceanos e ai permanecer durante um periodo de tempo suficiente para ser coberto pelos
sedimentos. Apds ser envolvido nos sedimentos, a oxidagdo aerdbia desse material torna-se
praticamente impossivel, uma vez que, de um modo geral, o nivel de oxigénio desce para

zero abaixo de uma profundidade de alguns centimetros [Gomes & Alves, 2007].

2. Metamorfose

Uma vez enterrado nos sedimentos o carbono orgdnico acabard por ser incorporado em
rochas sedimentares como os xistos argilosos, os arenitos ou as rochas carbonatadas. Sob
determinadas condi¢des, durante longos periodos de tempo, o carbono orgdnico é
lentamente transformado, originando uma complexa mistura de hidrocarbonetos. Deste
modo, o petréleo forma-se na auséncia de oxigénio, sob a influéncia de condicdes fisicas
(temperaturas e pressdes elevadas) e quimicas (é possivel que a presenga de catalisadores
seja importante) que sdo peculiares ds rochas sedimentares, enterradas a grandes

profundidades [Gomes & Alves, 2007].

3. Migragdo

Pela andlise de rochas sedimentares verifica-se que, na sua composigdo, a concentragdo
de carbono orgdnico é muito baixa. Esta observagdo levanta alguns problemas quanto ao
local da génese de depdsitos de petréleo que apenas pode ser explicada pelo facto deles
ndo serem formados nos mesmos locais onde sdo encontrados. Quer isto dizer que haverd
algum mecanismo que leva o petrdleo recém-formado a migrar para locais afastados das
rochas de origem, formando depdsitos concentrados. Os mecanismos desta migragdo ndo
sdo ainda conhecidos, embora se pense que, uma vez formado, o petréleo liquido tenha
tendéncia para subir, atravessando os materiais porosos que formam a crusta terrestre.

Esta ascensdo terminaria quando o petrdleo encontrasse uma camada rochosa impermedvel,
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ficando assim aprisionado. O mecanismo de migragdo parece bastante razodvel, sendo ainda
reforgado pelo facto de os depdsitos de petréleo estarem, muitas vezes, cobertos por
bolsas de gds e, invariavelmente terem por baixo um lengol de dgua. A associagdo de gds e
dgua com petréleo reflecte a tendéncia que as substdncias fluidas apresentam para
ascender, através de materiais porosos, até encontrarem um substrato impermedvel que as
detenha. Este tipo de migragdo ndo é, portanto, uma propriedade exclusiva do petréleo

[Gomes & Alves, 2007].

O petréleo €, talvez, a mistura natural mais complexa no nosso planeta. Na sua
constituicdo predominam os hidrocarbonetos (50 a 98%) sendo a restante parte
constituida por outras substdncias como o enxofre, o azoto, compostos contendo oxigénio

ou metais como o niquel, o vanddio, o ferro e o cobre [Gomes & Alves, 2007].

I1.2. Composigdo Quimica do Petroleo

Embora todo o petréleo seja formado da mesma maneira, a partir do material organico,
a sua composi¢do pode apresentar grandes variagSes nas diferentes zonas do Mundo onde é
encontrado. Estas variagGes dependem de diversos factores, podendo salientar-se, entre
outros, a idade do petréleo, as condigSes da sua formagdo e os materiais que nele sdo
naturalmente incorporados. Os seus componentes podem ocorrer na fase gasosa - gds
natural; na forma liquida - crude ou petréleo em rama; na forma sélida ou semi-sélida -
alcatrdo ou pez, muitas vezes associado a arenitos. No seu conjunto, estes trés materiais
compreendem centenas de espécies quimicas que variam em complexidade, em massa e em
composigdo (para além do carbono e do hidrogénio podem conter outros elementos

quimicos, como o enxofre, o azoto e o oxigénio).

A Tabela IT.1 indica as percentagens médias dos elementos no petréleo bruto (crude) e

no gds natural.
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Tabela IT. 1- Composigdo Elemental do Petréleo Bruto e do Gds Natural. Adaptado de [Gomes & Alves, 2007

ELEMENTO (%) NO PETROLEO BRUTO (EM MASSA) (%) NO 6AS (EM MASSA)
c 82-87 65-80
H 12-15 1-25
S 0,155 0-0,2
N 0,1-15 1-15
@) 01-45 -

O petréleo é uma mistura complexa de muitas moléculas de hidrocarbonetos que variam
de 1 a 60 ou mais dtomos de carbono. A razdo bdsica desta diversidade reside na
capacidade dnica que o dtomo de carbono tem de formar ligagdes quimicas quer com dtomos
do mesmo elemento, quer com dtomos de outros elementos, nomeadamente o hidrogénio,
como no caso dos hidrocarbonetos. Um outro aspecto a salientar, estd relacionado com a
capacidade dos dtomos de carbono formarem cadeias lineares ou ciclicas mais ou menos
longas que podem exibir ramificagdes. A abunddncia relativa dos diversos compostos varia
de acordo com o tipo de petréleo e determina as suas propriedades fisico-quimicas.

A quase totalidade dos hidrocarbonetos que constituem o petréleo pertence a quatro
grandes séries ou familias: hidrocarbonetos parafinicos, nafténicos, aromdticos e
asfdlticos. Embora os vdrios tipos de petréleo, definidos pela presenga dominante de uma
destas familias, possam existir numa qualquer regido petrolifera, é habitual encontrar-se
um tipo mais abundante. Trata-se de um facto relacionado com as caracteristicas quimicas
da rocha geradora com a matéria orgdnica presente, bem como com a temperatura do meio.
Como tal, de acordo com a predominancia do tipo de hidrocarbonetos encontrados no
petréleo bruto, este pode ser classificado como parafinico, nafténico, aromdtico e asfdltico

[Ali et al., 2005] [Gomes & Alves, 2007]
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11.2.1. Hidrocarbonetos Parafinicos

Os hidrocarbonetos parafinicos, também designados por alifdticos, possuem uma
estrutura molecular do tipo linear, onde os dtomos de carbono possuem ligagdes simples
(saturadas) com outros dtomos de carbono. A férmula geral destes hidrocarbonetos é
CnHzp.2, sendo "n" o nimero de dtomos de carbono. O primeiro membro desta série, o
metano € o componente principal do gds natural. Em condi¢es normais de pressdo e
temperatura, os hidrocarbonetos parafinicos podem ser gasosos, liquidos ou sélidos
consoante o ndmero de dtomos de carbono que possuam. Assim, os hidrocarbonetos cujas
moléculas possuem menos de cinco dtomos de carbono aparecem sob a forma de gases e sdo
os principais constituintes do gds natural. Estes mesmos compostos, em combinagdo com os
hidrocarbonetos mais pesados, formam a base dos petréleos brutos e de um grande niimero
de produtos petroliferos, desde as gasolinas até aos lubrificantes. Os hidrocarbonetos que
contém dezoito ou mais dtomos de carbono sdo os principais constituintes da parafina

sélida [Ali et al., 2005] [Gomes & Alves, 2007].

11.2.2. Hidrocarbonetos Nafténicos

Os hidrocarbonetos nafténicos, também conhecidos pela designagdo de alifdticos
ciclicos, possuem uma composigdo quimica que é expressa pela férmula geral C,H,,. Sdo
hidrocarbonetos saturados, cujo arranjo estrutural das suas moléculas se caracteriza por
serem ciclicos. A estabilidade dos trés primeiros membros desta familia aumenta do
ciclopropano para o ciclopentano, sendo o ciclohexano muito estdvel e frequentemente
usado como solvente em reacgdes quimicas. Muitos dos hidrocarbonetos nafténicos tém
propriedades similares ds dos hidrocarbonetos de cadeia aberta. Por exemplo, o
ciclohexano € um liquido incolor & temperatura ambiente, inflamdvel e ndo é miscivel com a
dgua - propriedades partilhadas com o seu homélogo de cadeia linear, o n-hexano.

Os dcidos nafténicos sdo os principais responsdveis pela corrosdo em fase liquida
durante a refinagdo do petréleo. Alguns estudos demonstram que existe uma relagdo entre
a estrutura molecular do dcido nafténico e a sua corrosividade, demonstrando que os dcidos

com maior peso molecular sdo menos corrosivos [Slavcheva, 1998] [Lewis et al., 1999].

20

Dissertagio no Ambito do Mestrado em Andlises Quimicas Ambientais

Elaborado por Ana Vila Fernandes



Quimica do Petrdleo

O nimero de acidez total (TAN) determinado segundo o método ASTM D 664 aprovado
pela “American Society for Testing and Materials', ¢ uma medida internacionalmente

aceite do conteldo de dcidos totais do petréleo [Ali et al., 2005] [Gomes & Alves, 2007].

11.2.3, Hidrocarbonetos Aromdticos

Os hidrocarbonetos aromdticos sdo compostos ciclicos, tal como os nafténicos, mas que
se distinguem por exibir pelo menos um anel benzénico.

Os hidrocarbonetos aromdticos mais simples, como o benzeno, o tolueno e o xileno,
encontram-se em pequenas quantidades na maior parte dos petréleos brutos e apenas em
relativa abundéncia em alguns deles.

Existem ainda outros grupos de hidrocarbonetos insaturados, conhecidos por alcenos e
alcinos, que ndo figuram, todavia, entre os constituintes do petréleo bruto, ou quando
figuram € apenas em proporgdes infimas. Formam-se por conversdo molecular durante as
operagdes de refinagdo e sdo produtos de grande interesse na indistria petroquimica, visto
serem hidrocarbonetos ndo saturados e, por isso, bastante reactivos. Possuem estruturas
moleculares que formam cadeias lineares ou ramificadas com uma ou mais ligagSes duplas

(alcenos) ou triplas (alcinos) [Gomes & Alves, 2007].

11.2.4. Hidrocarbonetos Asfdlticos

Os hidrocarbonetos designados por asfdlticos encontram-se, a temperatura ambiente,
no estado sélido ou semi-sélido (betume). Tém um ponto de ebuligdo elevado e apresentam
elevada massa molar, contendo entre 40 a 60 dtomos de carbono. Os hidrocarbonetos
asfdlticos ndo tém grande valor comercial, ndo sendo portanto um produto valorizado pelas

refinarias [Ali et al., 2005] [Gomes & Alves, 2007].
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A Tabela IT.2 mostra um exemplo da composicdo de um petréleo em funcdo das

fracgdes parafinica, nafténica, aromdtica e asfdltica.

Tabela II. 2- Constituigdo de um Crude (Fracgdes de Hidrocarbonetos). Adaptado de [Gomes & Alves, 2007]

TIPO MOLECULAR % (EM MASSA)
Parafinicos 30
Nafténicos 49
Aromdticos 15

Asfdlticos 6

As refinarias utilizam principalmente dois tipos de crudes, o crude asfdltico e o crude
parafinico. O primeiro apresenta uma cor negra, poucas parafinas e, quando refinado,
produz gasolinas de alto valor (high-grade) e asfaltos. O crude parafinico contém pouco ou
nenhum asfalto, possui uma cor esverdeado e, quando refinado, produz parafinas, éleos
lubrificantes de grande qualidade e petréleo (querosene).

O tipo de produtos resultantes da refinagdo do petréleo bruto é funcdo das suas
caracteristicas. De facto, os petréleos parafinicos sdo, como o nome indica, constituidos
principalmente por parafinas, enquanto os nafténicos tém uma percentagem maior de ciclo-
-parafinas. Os petréleos asfdlticos tém mais hidrocarbonetos pesados, sendo usados para a
producdo de asfaltos e de combustiveis. A partir dos petréleos aromdticos é possivel
extrair compostos aromdticos como o benzeno, o tolueno e o xileno, com aplicagdo na
inddstria dos solventes.

Na Tabela IT.3 mostra-se a composi¢do média de um petréleo, tal como é retirado do
reservatério petrolifero através do pogo de produgdo. Por outras palavras, trata-se de uma
composicdo representativa de petrdleo nas condigdes de subsuperficie, ou seja, no préprio
reservatdrio onde se acumulou hd milhdes de anos.

Apds a separagdo da dgua e do gds associado, operagdo conduzida nas instalagdes de
separagdo e armazenamento do campo petrolifero, a composigdo de um petréleo bruto, tal
como ele é transportado e comercializado, tem um padrdo claramente diferente do
anterior, tal como mostrado na Tabela IT.4. Os hidrocarbonetos leves (metano, etano e
propano) praticamente ndo se encontram presentes, devido & remogdo do gds associado [Ali

et al., 2005] [Gomes & Alves, 2007].
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Tabela IT. 3- Composicdo de um Petréleo em Condigdes de Subsuperficie. Adaptado de [Gomes & Alves, 2007]

COMPOSTO FAMiLIA % MOLAR

Azoto Compostos ndo 0.730
Diéxido de Carbono " dmpcarbone o 0,153
Acido Sulfidrico 0,000
Metano Metano 23,736
Etano Etano 5,517

Propano Propano 3,227
Iso-butano Butanos 1,312
n-butano u 3,461
Iso-pentano Pentanos 1,876
n-pentano 2,109
Hexanos parafinicos Hexanos 3,549
Hexanos Nafténicos 0,104
Aromdticos C6 (benzenc) 0,130
Heptanos parafinicos Pseudo-Heptanos 2,751
Heptanos nafténicos 1,885
Aromdticos C7 (toluenc) 0,530
Octanos parafinicos Pseudo-Octanos 2,923
Octanos nafténicos 2,777
Aromdticos €8 (xileno) 0,754
Nonanos Parafinicos Pseudo-nonanos 2,560
Nonanos Nafténicos 0,846
Decanos Pseudo-decanos 39,070

100,000
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Tabela IT. 4- Composicdo de um Petrdleo Bruto. Adaptado de [Gomes & Alves, 2007]

COMPOSTO FAMILIA % MOLAR | % MAssA
Azoto Compostos ndo 0,00 0,00
Diéxido de Carbono Hidrocarbonetos 0,00 0,00
Acido Sulfidrico 0,00 0,00
Metano Metano 0,00 0,00
Etano Etano 0,01 0,00
Propano Propano 0,29 0,06
Iso-butano Butanos 0,41 0,12
n-butano 1,68 0,49
Iso-pentano Pentanos 1,91 0,69
n-pentano 2,93 1,07
Hexanos parafinicos Hexanos 3,6 1,66
Hexanos Nafténicos 194 0,82
Aromdticos C6 (benzeno) 0,42 0,17
Heptanos parafinicos Pseudo-Heptanos 6,92 3,3t
Heptanos nafténicos 3,16 159
Aromdticos C7 (tolueno) 1,35 0,63
Octanos parafinicos Pseudo-Octanos 6,13 3,53
Octanos nafténicos 0,29 0,17
Aromdticos C8 (xileno, etil-benzeno) 3,02 1,62
Nonanos Parafinicos Pseudo-nonanos 5,50 3,55
Nonanos Nafténicos 0,15 0,10
Pseudo-decanos 5,93 428
Pseudo-undecanos 6,21 4,60
Pseudo-dodecanos 5,09 413
Pseudo-tridecanos 430 3,79
Pseudo-tetradecanos 3,35 3,21
Pseudo- pentadecanos 3,53 3,67
Pseudo-hexadecanos 2,93 3,28
Pseudo-heptadecanos 2,49 2,98
Pseudo-octadecanos 2,29 2,90
. Pseudo-nonadecanos 2,21 2,93
Aromdticos C3 Pseudo-eicosanos 1,94 2,69

Decanos -
Pseudo-heneicosanos 1,70 2,49
Pseudo-docosanos 1,50 2,31
Pseudo-trocosanos 1,33 2,12
Pseudo-tetracosanos 1,16 1,94
Pseudo-pentacosanos 1,07 1,86
Pseudo-hexacosanos 0,93 1,68
Pseudo-heptacosanos 0,89 1,67
Pseudo-octacosanos 0,80 156
Pseudo-nonacosanos 0,75 152
Pseudo-triacontanos 8,54 24,10
100,00 100,00
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I1.3. Impurezas do Petroleo

A andlise elemental de um combustivel é determinada experimentalmente em
laboratério e quantifica as percentagens dos elementos individuais de um combustivel,
especificamente, as percentagens mdssicas de carbono, hidrogénio, azoto, enxofre,
oxigénio e cinzas.

Excluindo os hidrocarbonetos, vdrios tipos de compostos ocorrem nos éleos de crudes.
Os mais importantes sdo os compostos de enxofre, os compostos oxigenados e os
compostos azotados, por exemplo, o fuel contendo elevadas quantidades de enxofre e
azoto causa, por um lado, problemas ambientais e, por outro, problemas ligados & natureza
corrosiva dos seus produtos de oxida¢do [Meyers, 1996] [Reis, 1996].

Os compostos metdlicos, embora em quantidades vestigiais, também sdo encontrados
em todos os crudes. A presenga deste tipo de impurezas causa alguns problemas em certos
processos cataliticos [Meyers, 1996] [Matar & Hatch, 2000].

Um petréleo bruto com percentagens elevadas de impurezas tem menos procura por
parte das refinarias, sendo transaccionado a um prego inferior aos pregos de referéncia do
mercado. Por exemplo, um petréleo com elevado teor de compostos de enxofre é
normalmente classificado como dcido, sendo menos procurado por originar problemas
relacionados com a seguranga da operagdo e com fenémenos de corrosdo.

Seguidamente, apresenta-se uma breve caracterizagdo dos tipos de impurezas mais

comuns.

I1.3.1. Compostos de Enxofre

Os compostos de enxofre sdo os mais importantes entre as impurezas presentes no
petréleo. Estes compostos sdo normalmente instdveis termicamente e transformam-se, por
craqueamento, em hidrocarbonetos mais leves gds sulfidrico e mercaptans.

A presenga destes compostos nos produtos de petréleo é muito prejudicial, pois sdo
responsdveis pela corrosividade desses produtos e pelo envenenamento dos catalisadores
utilizados nos processos de transformagdo. Sdo téxicos, produzindo, por combustdo, éxidos

de enxofre que sdo poluentes atmosféricos. Outros problemas causados prendem-se com a
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formagdo de gomas, diminuigdo de estabilidade dos combustiveis, deterioragdo da cor e

odor desagraddvel [Meyers, 1996] [Speight, 2001].

11.3.2. Compostos Oxigenados

Os compostos oxigenados sdo quase tdo abundantes quanto os compostos de enxofre.
De um modo geral, sdo responsdveis pela acidez, coloragdo, odor, formagdo de gomas e

corrosividade dos derivados de petréleo [Meyers, 1996] [Speight, 2001].

11.3.3. Compostos Azotados

Os compostos azotados existentes no petrdleo podem ser classificados como bdsicos e
ndo bdsicos. Em geral a concentragdo de compostos de azoto no dleo cru € baixa mas é de
grande importdncia nas refinarias. A presenga desses compostos podem ser responsdveis
pelo envenenamento dos catalisadores no processo de craqueamento e também podem
contribuir para a formagdo de gomas nos produtos de petréleo, tal como, o éleo combustivel

doméstico [Meyers, 1996] [Speight, 2001].

11.3.4. Compostos Metdlicos

Os constituintes metdlicos sdo encontrados em vdrios éleos crus e a sua concentragdo
deve ser reduzida antes da conversdo do éleo em combustiveis de transporte. A presenga
de metais afecta muitos processos e causa problemas particulares como o envenenamento
dos catalisadores usados para remover o enxofre e o azoto e também outros processos, tal
como, o craqueamento catalitico [Speight, 2001]. Além disso, metais como o cobre, o ferro,
o0 niquel e o chumbo dificultam o armazenamento dos produtos, potencializando reacgdes
indesejdveis, causando a formagdo de goma e grumos no interior dos recipientes [Cole,
1994] [Speight, 2001].

Os petréleos com maiores teores de enxofre e asfaltenos apresentam maiores
concentragdes de metais [Gary & Handwerk, 2001]. Os referidos petréleos, de acordo com

American Petroleum Institute (API), sdo classificados como sendo petréleos dcidos por
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apresentarem 25% de enxofre na sua composi¢do. Os metais de maior relevdncia nos
petréleos sdo ferro, niquel, cobre e vanddio, mas somente uma frac¢do dos metais
encontrados nos destilados provém do petréleo [Cole, 1994].

Normalmente, na refinagdo do petréleo os metais, mesmo em quantidades vestigiais,
ndo deveriam estar presentes. Contudo, alguns deles podem ser adicionados como catalisa-
dores, anticorrosivos ou dispersantes, como é o caso do chumbo, do bério e do cdlcio [Cole,
1994]. Os metais cuja presenga ndo estd relacionada com nenhuma das formas mencionadas
anteriormente podem ter a sua origem na contaminagdo por recipiente, pelo ar ou pelos
liquidos refrigerantes usados nos equipamentos. Alguns compostos presentes nos
combustiveis, tais como pirréis, mercaptans e dcidos nafténicos agem como iniciadores de
reacgdes de oxidagdo. Estes compostos reagem com metais permitindo a sua solubilizacdo,
o que facilita a acgdo catalitica destes nas reacgdes de oxidagdo, principalmente a altas
temperaturas [Cole, 1994].

E de salientar que a quantidade de metais pesados presente nos produtos de petréleos
serve para avaliar a quantidade desses metais que serdo langados na atmosfera pelo seu uso

como combustivel cujos efeitos podem ser bastante danosos para o meio ambiente.

I1.4. Tipos de Petrdleo Bruto

Em termos da sua utilizagdo em refinaria, o petréleo bruto pode ser classificado de
muitas formas, mas o mais habitual é agrupd-lo em vdrios tipos, baseados ndo sé na
composigdo, mas também na densidade e na presenga de enxofre, tal como é exemplificado

na Tabela II.5 [Gomes & Alves, 2007].

Tabela IT. 5- Tipos de Petrdleo Bruto. Adaptado de [Gomes & Alves, 2007]

TIPOS CONTEUDO DE ENXOFRE DENSIDADE
DE PETROLEO BRUTO (% EM MASSA) (6RAU API)
Leve Doce 0,10-0,40 33-55
Leve Acido 1,00 - 2,50 30-45
Pesado Doce 0,20 - 0,80 19-29
Pesado Acido 1,70 - 2,80 11-29
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Trata-se de uma classificagdo intimamente ligada ao projecto da refinaria. De facto, as
refinarias sdo projectadas para o processamento de certos tipos de petrdleo, aqueles a que
tém acesso pela disponibilidade do mercado. Este mercado distribui-se regionalmente, com
os petréleos do Médio Oriente a serem classificados, na sua grande maioria, no tipo leve
dcido, enquanto a Africa e a Asia-Pacifico tém petréleos do tipo leve doce.

A qualidade do petréleo bruto, para efeitos de mercado, depende essencialmente de
dois factores: da densidade (grau API) e do contelido de enxofre. Quanto menos denso
(petréleo leve) e quanto menor for a percentagem de enxofre na sua composi¢do (petréleo
doce) mais elevado serd o seu valor comercial. Em termos gerais, uma percentagem de
enxofre acima de 1% leva a classificar o petréleo bruto como dcido, sendo considerado
pesado para um grau API inferior a 30, leve entre 30 e 45 graus API e condensado para um
grau API acima de 45 [Speight, 2001] [Gomes & Alves, 2007].

O petréleo bruto de melhor qualidade assume pregos mais elevados no mercado, mas é
fundamental destacar que a defini¢do de qualidade varia de cliente para cliente, em fungdo
das especifica¢bes das refinarias que, por seu lado, estdo dependentes dos mercados que
abastecem, nomeadamente dos tipos de produtos refinados mais procurados na drea de
influéncia que cobrem.

Importa realgar que, para o mesmo petrdleo bruto, é possivel produzir diferentes
produtos refinados, de acordo com o projecto e os processos aplicados em cada refinaria.
Estes devem adaptar-se ndo sé aos petrdleos brutos de mercado de mais fdcil acesso, mas
também ao tipo de produtos que o mercado local pretende. O objectivo do refinador é,
portanto, maximizar o seu lucro através da aquisi¢do do petréleo bruto mais adequado ds
especificagbes da sua refinaria e aos produtos que pretende colocar no mercado. O seu
problema ndo é tanto o prego do petrdleo bruto, mas sim o lucro que pode gerar a partir
dos produtos refinados. Desta forma, é possivel existir em refinadores a valorizar de
forma diferente o mesmo petréleo bruto. Assim, as margens de lucro dos refinadores é
diferente, tendo, nos dltimos anos, mostrado uma tendéncia para aumentar acompanhando a

alta do prego do barril.
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Capitulo 111 — Aspectos Ambientais na Indistria Petrolifera

Medidas de adequacio ambiental na indistria petrolifera;
tipos de emissoes; efluentes; desperdicios e respectivos
impactes. Descrigdo dos efluentes na Refinaria de Sines e tipos
de tratamento efectuados.

Do ponto de vista ambiental, a actividade da Indidstria Petrolifera ndo tem sido bem
vista, devido ds emissdes gasosas de diéxido de carbono provenientes da queima para a pro-
dugdo de energia. O Protocolo de Quioto pretendeu criar limites e condigdes para investi-
mentos dirigidos para o desenvolvimento de tecnologias destinada & redugdo das emissdes,
sem por em causa a sustentabilidade do fornecimento de energia [Gary & Handwerk, 2001]
[Gomes & Alves, 2007].

Nas dltimas décadas tém-se dado alguns passos importantes na redugdo das emissdes.
Das vdrias medidas tomadas destacam-se a proibigdo total, por praticamente todos os
paises, da queima do gds associado ao petréleo nos projectos de desenvolvimento
petrolifero e a obrigagdo da utilizagdo do gds, especialmente em projectos de produgdo de
energia e na inddstria petroquimica.

A preservagdo do Ambiente que nos rodeia € cada vez mais uma preocupagdo constante
da Humanidade. E nesse sentido que os estudos de impacte ambiental (Environmental
Impact Assessment - EIA), subjacentes a qualquer projecto petrolifero, merecem cada
vez mais a atengdo das companhias petroliferas, dos governos e do pdblico em geral.

Hoje em dia esses estudos ndo sdo feitos apenas para cumprir obrigagdes legais, mas
também porque fazem sentido no contexto de uma politica ambiental a nivel global. Para
além disso, podem trazer vantagens econémicas para as partes e promover um espirito de
confianga entre governos, populagdes e companhias. Os critérios de rigor nos EIA variam
de pais para pais, de regido para regido, consoante as condigdes geogrdficas.

Sdo considerados residuos das refinarias as emissdes, os efluentes, bem como
desperdicios vdrios. Na Tabela III.1, enumeram-se alguns exemplos e referem-se os
principais impactes sobre as populagdes, sobre os ecossistemas e sobre o ambiente

[Nemerov, 1977].
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Tabela III. 1 - Impactes dos Residuos Provenientes das Refinarias

EmissOEs IMPACTE DAS EMISSOES

- Gds associado a produgdo do | - Ddo origem a chuvas dcidas, que danificam construgdes
petréleo; e prejudicam o Ambiente;

- Emissdo de CH4, H,S e - Afectam a salde do ser humano (problemas
VOC (Volatile Organic pulmonares, entre outros);
Compounds);

- Algumas particulas podem causar problemas
- Queima de gds, com emissdo respiratérios;
de CO;, CO, SO,, CH,, VOC
e H.0; - Afectam o habitat ecoldgico da zona; e

- Emissdes provenientes de - Degradam a qualidade do ar.
turbinas e geradores (CO,
CO;, NO,, VOC e H,0); e

- Gases de escape ou fugas
nos equipamentos.

EFLUENTES IMPACTE DOS EFLUENTES

- Produtos quimicos téxicos que podem causar queima-
- Agua de produgdo; duras na pele;
- Fugas quimicas; e - Degradag¢do da qualidade da dgua do mar e do subsolo

(aquiferos), bem como do proprio solo ardvel;
- Oleos de lubrificagdo
usados. - Afectam o habitat da zona; e

- Cheiros desagraddveis.

DESPERDiICIOS IMPACTE DOS DESPERDiICIOS
- Amostras de sondagem
(drilling cuttings); - Degradagdo da qualidade do solo;
- Lama de sondagem; - Atraem insectos, roedores ou outros animais

indesejdveis; e

- Baterias e filtros de éleo;

- Cheiros desagraddveis.

- Depésitos do fundo dos
tanques;

- Desperdicios metdlicos;
- Tambores; e

- Garrafas, papel, cartdes e
sQacos.
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I11.1. Sistemas de Protecedo Ambiental na Refinaria de Sines

A subunidade de Ambiente da Refinaria de Sines da Galp Energia zela pelo controlo dos
pardmetros de qualidade ambiental, promovendo a minimizagdo dos quantitativos de
residuos sélidos, efluentes liquidos e emissdes gasosas. Para tal, estd equipada com os mais
modernos sistemas de protecgdo ambiental tais como:

- Sistema de monitorizagdo em continuo de efluentes gasosos, abrangendo a maior parte da
instalagdo;

- Sistema de redugdo de emissdes de particulas provenientes do regenerador do
catalisador do FCC (Fluid Catalytic Cracking);

- Sistema de controlo analitico dos efluentes, salino industriai e dguas pluviais;

- Sistema de monitorizagdo de solos e dguas subterrdneas, por intermédio de uma rede de
piezémetros; e

- Equipamento dindmico de baixo nivel de ruido.

Possui vectores de orientagdo, que acompanham a legislagdo nacional e comunitdria, com
o objectivo de promover esforgos de melhoria progressiva e constante para a redugdo do
impacto ambiental.

A Refinaria para além de proteger o dominio hidrico, tal como jd foi referido, também
tem preocupagdo no dominio dos residuos sdlidos, através da redugdo e tratamento de
lamas, as quais sdo depositadas num parque de residuos sélidos e posteriormente tratadas.

Em relagdo a protecgdo do ar, a maioria dos efluentes gasosos sdo emitidos através de
uma chaminé principal com 234 metros de altura, considerada adequada para uma boa
dispersdo dos fumos na atmosfera. Os valores sdo monitorizados continuamente e as
caldeiras e fornalhas processuais tém instalados queimadores de baixo NO,. A Refinaria

conta também com um sistema para redugdo de particulas, na unidade de FCC.
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111.2. Descrigdo dos Efluentes da Refinaria de Sines

Os efluentes da Refinaria de Sines subdividem-se em oleosos, acidentalmente
contaminados, dguas limpas (pluviais), sanitdrios, quimicos e salinos. Na Tabela III.2

descreve-se cada um dos tipos de efluentes.

Tabela ITI. 2- Diferentes Tipos de Efluentes. Fonte: [Fernandes, 2007]

TIPO DE EFLUENTE DEscrI¢AO

A rede de efluentes oleosos é composta por um conjunto de
separadores graviticos, espalhados ao longo de toda a
Refinaria, que recebem efluentes oleosos de vdrias provenién-
cias (armazenagem e processo). Os éleos recolhidos nos separa-
OLEOSOs dores sdo enviados para s/op’s, enquanto o efluente é enviado
para uma Bacia de Aguas Contaminadas (BAC), cujo tempo de
retengdo €, aproximadamente, um dia. Nesta bacia é efectuada
a dltima separagdo, sendo posteriormente o efluente enviado
directamente para a ETAR de Ribeira de Moinhos.

Os efluentes provenientes da fabricagdo considerados

ACIDENTALMENTE . . ~ .
acidentalmente contaminados sdo enviados para um separador
CONTAMINADOS . . .
gravitico e, posteriormente, encaminhados para a BAC.
As dguas das chuvas sdo recolhidas numa série de caixas que
AGUAS LIMPAS enviam essa dgua para uma Bacia de Aguas Limpas. Parte dessa
(PLuviazs) dgua ¢ aproveitada na Bacia de Sistemas de Incéndio e a

restante é enviada para a ETAR de Ribeira dos Moinhos.

As dguas provenientes dos sanitdrios existentes na Refinaria
SANITARIOS sdo encaminhadas para um separador gravitico e
posteriormente para a Bacia de Aguas Contaminadas.

As dguas provenientes do Laboratério sdo enviadas para a BAC

QuiMicos , Ve
apds a passagem por um separador gravitico.

Os efluentes salinos provenientes da unidade de
desmineralizagdo sdo enviados para um separador gravitico e
SALINOS posteriormente para o mar através de um emissdrio submarino.
O separador gravitico estd equipado com sistema de medicdo
em continuo de pH.
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111.3. Tratamento de Zf[uentes Industriais

O tratamento das dguas residuais é hoje encarado como uma necessidade urgente e
primdria para que se possa reutilizar a dgua sem prejudicar a saide publica e ambiental, de
modo a minimizar o impacte das fontes poluidoras nas linhas de dgua e ambiente envolvente.

Os efluentes industriais tém grande impacto sobre as ETARs uma vez que ndo sdo
uniformes. Variam com o tipo e dimensdo da indistria e sdo influenciados pela existéncia ou
ndo de sistemas de tratamento pertencentes ds proprias industrias. Os referidos
efluentes estdo sujeitos a tarifagdo, a qual varia em fungdo dos indices de poluigdo e

qualidade dos efluentes (Figura III.1).

4 (a) 4 (b)

Qualidade do Efluente
Tarifagdo

— >
Poluigdo Poluigdo
Figura TIT. 1 - Qualidade dos Efluentes Industriais vs Polui¢do (a). Tarifagdo aplicada vs Polui¢do (b)

A Refinaria de Sines realiza um pré-tratamento dos efluentes antes da sua descarga no
sistema publico de drenagem. Esse pré-tratamento ocorre dentro das instalagbes e é
suportado pela empresa.

O referido pré-tratamento é composto por quatro fases designadas por tratamento
preliminar, tratamento primdrio, tratamento secunddrio e tratamento tercidrio que se

descrevem em seguida.
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II1.3.1. Tratamento Preliminar

Durante o processo de produgdo do petréleo é comum o aparecimento de gds e dgua
associados do crude. A separagdo dessas fases torna-se necessdria uma vez que o gds
apresenta relevante interesse econdmico. A dgua, por seu lado, deve ser removida pois
afecta o dimensionamento do sistema de bombagem e transferéncia, compromete certas
operagdes de processo nas refinarias, além de provocar problemas de incrustacdo e
corrosdo nos oleodutos de exportagdo [Fernandes, 2007].

A escolha do processo de desidratagdo depende fundamentalmente da quantidade da
dgua que € necessdrio processar e das especificagdes do petréleo a exportar, em termos da
percentagem mdxima de dgua que pode conter. Em terra, onde o espaco ndo é um factor
limitativo, a forma mais simples de desidratar o petréleo é usar tanques de desidratacgdo.
Com este sistema, o crude entra no tanque através de um dispersor onde goticulas de dgua
saem do petréleo & medida que o nivel da mistura sobe, permitindo reduzir o teor em dgua
para valores abaixo dos 2% [Fernandes, 2007].

Para a desidratagdo dos crudes muito viscosos é necessdrio usar, para além dos
tanques de desidratagdo, um sistema de aquecimento em que a temperatura é funcdo da
viscosidade do petréleo [Fernandes, 2007].

No caso da percentagem de dgua ser muito elevada utilizam-se tanques de lavagem
concéntricos. Estes, sdo tanques de grandes dimensdes equipados com dupla parede que
obrigam a mistura a circular, aumentando assim o seu tempo de residéncia e permitindo a
separagdo de grandes quantidades [Fernandes, 2007].

No caso do petréleo e a dgua aparecerem em forma de emulsdo, a desidratacdo serd
muito mais complexa. Assim, utilizam-se produtos quimicos para quebrar a emulsdo e,
muitas vezes, € necessdrio recorrer a em combinagdo com sistemas de aquecimento e de
agitagdo suave [Fernandes, 2007].

A dgua separada do crude é geralmente devolvida ao oceano depois de tratada.
Contudo, antes de se eliminar a dgua, é necessdrio baixar a percentagem de
hidrocarbonetos presentes, para que a mesma ndo venha a poluir o ambiente e ndo sejam
aplicadas & Refinaria tarifas resultantes do ndo cumprimento dos intervalos legalmente

permitidos.
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O tratamento secunddrio, como foi referido anteriormente, utiliza bactérias aerodbias.
Contudo, como o enxofre presente no efluente se apresenta na forma reduzida é
absolutamente necessdrio oxidd-lo antes de iniciar o tratamento biolégico [Cheremisinoff,
2002]. Para o efeito, é promovida a recirculagdo do efluente a uma taxa constante de 600
m3/h utilizando uma electrobomba. A aspiragdo ocorre & saida da BAC e o retorno ¢ feito
através de tubagens e hidroinjectores colocados no fundo da bacia. O sistema de
recirculagdo permite a sucgdo e a dissolugdo no efluente de uma grande quantidade de ar,
conseguindo-se, deste modo, a oxidagdo.

A actividade microbiolégica promovida na BAC é a responsdvel pela diminuigdo da CQO,
dos éleos, dos hidrocarbonetos, dos compostos fenélicos e até de uma parte de sulfuretos
e outros compostos de enxofre [Fernandes, 2007].

A actividade microbiolégica é significativamente aumentada pela presenga, em
suspensdo, de carvdo activado de porosidade adequada. O carvdo actua também como
protecgdo das bactérias face a subidas bruscas de concentragdo de algumas espécies que
podem diminuir ou eliminar as coldnias existentes na BAC [Fernandes, 2007].

O crescimento microbiano depende de diversos factores, salientando-se o pH, a
temperatura, os nutrientes e a concentragdo de oxigénio dissolvido.

Na BAC estdo instalados sistemas de introdugdo de oxigénio e diéxido de carbono,
controlados independentemente por uma sonda de oxigénio dissolvido e por uma sonda de
pH. Estdo ainda instalados dois sistemas automdticos de recolha de matéria flotada os
quais aspiram e encaminham o flotado para uma caixa de dleos, para posterior reutilizagdo.

O sistema de arejamento tem dupla finalidade. Por um lado, fornece oxigénio suficiente
para as necessidades dos microrganismos aerdbios e, por outro, provoca uma agitagdo e
uma homogeneizagdo suficiente para que no reactor ocorra uma mistura completa entre as
lamas e a dgua residual a tratar.

A adigdo de oxigénio também é importante como meio de remogdo de alguns poluentes
por oxidagdo, eliminando compostos orgdnicos que resistem aos processos biolégicos.

A dose de diéxido de carbono é fungdo do pH da mistura que deve ser mantido entre 7
e 8, intervalo no qual se situa o pH éptimo para o crescimento microbiano [Fernandes,
2007].

Um outro aspecto importante para a actividade microbiana prende-se, como foi

referido anteriormente, com a presenca de nutrientes nas lamas activadas. Os nutrientes
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requeridos em maiores quantidades sdo o azoto e o fésforo que, normalmente, ndo sdo
muito abundantes neste tipo de efluente. Para se obter uma boa estabilizacdo das lamas e
uma boa floculagdo bacteriana a relacdo CQO: N: P deve ser de aproximadamente 100:5:1,
Para tal torna-se necessdrio adicionar dcido fosférico.

A temperatura é outro factor importante uma vez que interfere tanto na taxa de
crescimento dos microrganismos como na velocidade de remocdo dos substratos. Com o
aumento da temperatura ocorre um aumento da actividade bioldgica até um certo valor
ptimo. A temperaturas mais elevadas ocorre a desnaturagdo térmica dos enzimas e,
consequentemente, uma diminuigdo da actividade microbiolégica. Os microrganismos
presentes em processos de lamas activadas sdo, geralmente, mesofilicos cuja temperatura
éptima estd situada entre 20 e 40°C [Fernandes, 2007].

Apds a conclusdo do tratamento secunddrio os efluentes passam, por gravidade, para a
Bacia de Pré-Tratamento (BPT) e depois para o colector de efluentes que os encaminha

para a ETAR de Ribeira de Moinhos.

111.3.4. Tratamento Tercidrio

Antes da dgua ser descarregada nas linhas de dgua, as dguas residuais sofrem um
tratamento tercidrio que consiste na desinfecgdo, controlo de nutrientes e eliminacdo de
bactérias. O tipo de tratamento utilizado depende da contaminagdo que se pretende
remover. Enfre as opgdes de desinfecgdo aplicadas nestas circunstdncias contam-se
geralmente trés tecnologias bdsicas i.e. a cloragem, a ozonizacdo e o canal de ultravioletas.

A desinfecgdo por ozono é um processo mais dispendioso que a cloragem, e menos
vulgar, mas apresenta menos desvantagens uma vez que ndo permanece muito tempo na dgua

ndo formando subprodutos [Fernandes, 2007].
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II1.4. Conclusoes

Com a importdncia crescente da Indistria Petrolifera no panorama energético mundial,
foi fundamental atacar o problema ambiental de uma forma sistemdtica e transformar esta
Indistria num contribuinte efectivo para o desenvolvimento sustentdvel do Mundo em que
vivemos.

Neste Capitulo foram abordados os aspectos ambientais a ter em conta na Indistria
Petrolifera tendo sido realizada uma descrigdo dos efluentes gerados na Refinaria de Sines

e os tipos de tratamento efectuados.
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Capitulo IV — Descoberta de Conhecimento em Bases de Dados e
Data Mining

Objectivos, conceitos, tipos de abordagem, dreas relacionadas,
metodologias e especificacoes da Descoberta de Conhecimento
em Bases de Dados.

A capacidade de aprender através de exemplos e de generalizar a informagdo
aprendida é fundamental na solugdo dos problemas de uma sociedade, onde a informagdo
tem assumido um papel cada vez mais relevante. Torna-se, pois vital analisar os dados,
extrair deles conhecimento, generalizar, sublinhar principios e estruturar a informagdo.
Estas caracteristicas revelam-se decisivas em unidades industriais, onde a rapidez de
resolugdo de problemas estd fortemente correlacionada com a capacidade de seleccionar a
informagdo certa para um problema especifico [Turban et al., 2004).

A andlise de dados ndo é um tema novo, tem sido feita desde hd vdrios anos recorrendo,
principalmente, a métodos estatisticos. Contudo, desde muito cedo que ficou claro que o
cérebro humano analisa dados e trata a informagdo de um modo diferente. Na verdade, a
aquisicdo de conhecimento nos seres humanos é feita através do processo de
aprendizagem. Numa perspectiva sistémica, a aprendizagem pode ser definida como as
alteragdes do sistema, que lhe permitem refazer as mesmas tarefas de uma forma mais
eficaz e eficiente no futuro [Adriaans & Zantinge, 1996] [Russell & Norvig, 2003).

A constatagdo dos factos anteriormente expostos abriu caminho para o
desenvolvimento de Sistemas Inteligentes (SI), os quais emanam da Area Cientifica da
Inteligéncia Artificial (IA). O objectivo da IA passa pelo desenvolvimento de paradigmas e
algoritmos para tentar realizar tarefas cognitivas as quais sdo executadas eficientemente
pelos seres humanos. Apesar de ser recente, tem proporcionado desenvolvimentos
relevantes em diversas dreas do conhecimento como, por exemplo, na compreensdo da
linguagem natural, no raciocinio légico matemdtico, na teoria dos jogos ou nos sistemas de
apoio a decisdo [Russell & Norvig, 2003].

De acordo com Haykin [Haykin, 1999] um sistema IA deve preencher trés requisitos,
i.e. armazenar conhecimento, aplicar o conhecimento adquirido para resolver problemas e

adquirir novo conhecimento através da experiéncia.
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O primeiro requisito estd relacionado com a representacdo do conhecimento que
provém, fundamentalmente, de dois tipos de informagdo, o estado conhecido (representado
por factos sobre o que é e o que se conhece) e observacdes ou medicdes sobre o ambiente
(este tipo de informagdo pode conter ruido e estd sujeito a erro).

O segundo requisito, a aplicagdo do conhecimento adquirido, diz respeito ao raciocinio,
definido como a capacidade para a resolugdo de problemas, que pode ser encarada como um
problema de procura.

O (ltimo requisito envolve a aprendizagem que permite aumentar o conhecimento
através da experiéncia. A aprendizagem pode envolver duas fases distintas de processa-
mento da informagdo - a forma indutiva e a forma dedutiva. Na primeira tem-se a aprendi-
zagem baseada em casos, ou seja, determinam-se padrdes e regras a partir dos dados e das
experiéncias. Na segunda forma, as regras sdo utilizadas para criar novos factos.

No dmbito da aprendizagem um aspecto importante a realgar prende-se com a relacdo
entre o modelo de aprendizagem e o seu ambiente. Neste contexto existem, fundamental-

mente, trés paradigmas em que se baseia a aprendizagem [Patterson, 1996].

i) Aprendizagem Supervisionada - E uma técnica bastante divulgada, na qual sdo fornecidas
as respostas correctas ao sistema. A aprendizagem é levada a cabo a partir de um
conjunto de casos de treino ou exemplos onde cada um deles é formado por um vector de

entrada e um vector de saida ou de resposta;

ii) Aprendizagem de Reforgo - Nesta técnica ndo se apresenta a resposta correcta ao
sistema. Apenas se dd uma indica¢do sobre se a resposta apresentada pelo sistema é

correcta ou ndo, sendo esta informacdo utilizada no melhoramento da sua eficdcia; e

iii) Aprendizagem Ndo Supervisionada - Neste caso ndo chega ao sistema qualquer
indicagdo externa sobre a resposta correcta. A aprendizagem é feita a partir de
descobertas de caracteristicas nos dados de entrada, adaptando-se a regularidades

estatisticas ou agrupamentos de padrdes dos exemplos de treino.
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Descoberta de Conkecimento em Bases de Dados e Data Mining

Antes de se poder dar o processo de DCBD como concluido deve fazer-se a verificagdo
da qualidade da informagdo obtida. Esta verifica¢do pode ser encarada como uma fase de
Avaliagdo do Desempenho do mecanismo de aprendizagem. A determinagdo dos valores de
Confianga e Suporte sdo dados extremamente importantes para a validagdo dos modelos.

A Figura IV.1, que esquematiza a DCBD, pode sugerir a existéncia de um percurso
linear, no entanto, isso nem sempre se verifica. Em cada etapa pode ser identificada a
necessidade de retorno para cada uma das fases anteriores. Por exemplo, se na fase Data
Mining se conclui que os dados ndo sdo plenamente coerentes, ou for verificada a
necessidade da inclusdo de um novo dado, isso pode levar ao retorno para fases anteriores.
De acordo com Adriaans e Zantinge [Adriaans & Zantinge, 1996], nos projectos de DCBD
80% do tempo é dispendido nas etapas de preparagdo dos dados, enquanto que os restantes

20% referem-se & etapa de Data Mining propriamente dita.

IV.2. Data Mining

Encontram-se vdrias defini¢des para o termo Data Mining, consoante a drea de
especializa¢do, o autor e a abordagem [Fayyad et al., 1996] [Fayyad, 1997] [Chang et al.,
2001] [Cortez, 2004] [Bramer, 2007] [Cios et al., 2007] [Taniar, 2008]. Contudo, existem
caracteristicas comuns que se podem sintetizar na seguinte definigdo: aplicagdo de
métodos e técnicas em grandes Bases de Dados, para encontrar tendéncias ou padrdes com

o intuito de descobrir conhecimento.

Como foi anteriormente referido, a etapa de Data Mining é apenas uma etapa do
processo de Descoberta de Conhecimento em Bases de Dados. Esta etapa, como foi
referido anteriormente, consiste na escolha e utilizagdo dos métodos e técnicas que melhor
se enquadram no cumprimento dos objectivos estabelecidos. Na Tabela IV.2 apresentam -
se e caracterizam-se alguns desses objectivos, divididos em duas tarefas (previsdo e
descrigdo). No caso da previsdo pretende-se inferir comportamentos futuros com base nas
experiéncias do passado, ao passo que na descri¢do pretende-se, de um modo geral,

descrever de forma compacta conjuntos de dados ou associagdes varidveis.
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Tabela IV. 2- Objectivos de Data Mining. Adaptada de [Cortez, 2004]

OBJECTIVO

DEescrI¢cAO

PREVISAO

Classificagdo

Corresponde a descoberta de uma fungdo que associa um
caso a uma das diversas classes discretas de classifica¢do,
de forma a classificar um novo objecto de acordo com um
padrdo de classificagdo.

Regressdo ou

Previsdo

Consiste em prever valores futuros ou desconhecidos de
uma varidvel dependente, a partir de exemplos. A ideia
subjacente corresponde & concepgdo de um modelo capaz
de mimetizar uma fungdo desconhecida que se aproxime da
fungdo dada por um conjunto de vectores etiquetados.

DEscrICAO

Associacgdo ou

Dependéncia

Pretende-se encontrar um modelo que descreva dependén-
cias significativas entre varidveis, através da identificacdo
de grupos de dados fortemente associados. As associacdes
surgem quando vdrias ocorréncias estdo ligadas num dnico
evento, podendo surgir a nivel estrutural (i.e. o modelo é
representado de uma forma gréfica e com varidveis local-
mente dependentes em relagdo a outras) ou quantitativo
(i.e., o modelo especifica o peso das dependéncias segundo
uma escala numérica).

Sumariagdo

Os métodos de sumariagdo derivam de regras de resumo e
descobertas de relagdes funcionais entre varidveis.

Segmentagdo

Permite identificar um conjunto finito de categorias ou
segmentos para descrever os dados (e.g. identificacdo de
grupos homogéneos de objectos). Pode ser um objectivo
intermédio de DM, sendo realizado numa fase inicial para
encontrar grupos homogéneos de dados para posterior
aplicagdo de algoritmos de aprendizagem.

Visualizagdo

Trata da apresentagdo dos resultados de DM através de
uma forma visual, geralmente através de grdficos ou dia-
gramas. Pretende-se dar a conhecer informagdes comple-
xas de uma forma acessivel, evidenciando os padrdes e
tendéncias reveladas.
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IV.3. Modelos e Técnicas de Data Mining

Por modelo entende-se uma representaglo matemdtica de um sistema (ou processo)
com o objectivo de o estudar. Corresponde & descrigdo formal e simplificada de um
sistema, ou seja, é a estruturagdo da representagdo do conhecimento com vista a atingir
certo resultado. Os modelos podem ser estdticos, quando representam o sistema num
determinado instante ou podem ser dindmicos quando o representam ao longo do tempo,
acompanhando as alteragdes inerentes ao seu funcionamento [Cortez, 2004] [Teixeira,
2005]. Um modelo é definido como uma fungdo (mapa) que atribui a cada exemplo, no
dominio definido pelos atributos de entrada, um valor contido no dominio dos atributos de
saida, havendo um conjunto de pardmetros que tém de ser ajustados (ou estimados) a
partir de um conjunto de dados, através de um algoritmo, na fase de aprendizagem. Apds a
aprendizagem, é possivel extrapolar novas saidas, alimentando o modelo com novas entradas
(utilizagdo de um modelo) [Cortez, 2004] [Teixeira, 2005].

Na construgdo de um modelo definem-se as principais caracteristicas do sistema, que
devem representar o mais fielmente possivel a realidade. Recolhem-se os dados
necessdrios para a sua construcdo e para a sua validagdo. Torna-se, portanto, necessdria
uma divisdo da BD em dois subconjuntos, mutuamente exclusivos, um para gerar o modelo,
designado como conjunto de treino, e outro para a sua validagdo, denominado conjunto de
teste. A cardinalidade dos referidos subconjuntos é varidvel e dependente, entre outros
factores, da dimensdo da base de dados.

Deve realgar-se que ndo existe um modelo universal de DM que resolva, de forma
eficiente, todos os problemas. A escolha de um determinado algoritmo é de certa forma
uma arte, uma vez que existem diferentes modelos para as mesmas tarefas com vantagens
e desvantagens intrinsecas [Fayyad et al, 1996]. Na Tabela IV.3 é apresentado um
mapeamento entre as diversas tarefas e as técnicas de DM que sdo normalmente utilizadas.

Como foi referido anteriormente, os modelos e as técnicas utilizadas na etapa de Data
Mining dependem da natureza do problema e dos objectivos que se pretendem atingir. No
caso do presente trabalho, as técnicas utilizadas foram as Arvores de Decisdo e a Indugdo

de Regras na tarefa de classificagdo.
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Tabela IV. 3- Tarefas e Técnicas Usadas no Processo de Data Mining. Adaptada de [Cortez, 2004}

TAREFA - -
& PREVISAO DESCRICAO
TEcNICA CLASSIFICACAO REGRESSAO ASSOCIACAO SUMARIACAO SEGMENTACAO | VISUALIZACAO
ARVORES
. OE v v v v v
Decrsio
I -
NDU¢CAO DE v v v v
REGRAS
REDES
NEURONAIS v v v v
ARTIFICIALS
A
Lsotumos v v v v
GENETICOS
APROXIMACAO
DE v v
VIZINHANGAS
IV.3.1. Arvores de Decisio

As Arvores de Decisdo tiveram a sua origem na drea da Aprendizagem Automdtica
(Automatic Interaction Detection). Esta andlise testa automaticamente todos os valores de
um determinado atributo de forma a identificar aqueles que t&€m uma forte associa¢do com
os registos de saida.

Uma drvore de decisdo é uma representagdo de um conjunto de regras, que classificam
as instdncias desde o né raiz até aos nés terminais ou folhas. Cada né da drvore especifica
um teste para os atributos da instdncia e, cada ramo descendente desse né,
correspondente a um dos valores possiveis para esse atributo. Uma instancia é classificada
comegando por testar o atributo especificado pelo né raiz e, depois, seguindo o ramo
correspondente até ao né terminal. O primeiro né da drvore de decisdo mostra o factor
mais correlacionado com os objectos de saida. Os restantes factores sdo

subsequentemente classificados como nés e relacionados com os nés anteriores, possibili-

54

Dissertagdo no Ambito do Mestrado em Andlises Quimicas Ambientais

Elaborado por Ana Vila Fernandes



Descoberta de Conhecimento em Bases de Dados e Data Mining

tando uma visualizagdo fdcil e rdpida dos factores que mais se relacionam com os objectos
de saida [Quinlan, 1987] [Kufrin, 1997] [Han & Kamber, 2006] [Cios et al., 2007].

Existem dois tipos de drvores de decisdo, i.e. drvores de classificagdo e drvores de
regressdo. As primeiras, aplicam-se a problemas de classificagdo, tendo como objectivo
qualificar os registos e associd-los com uma determinada classe. As segundas, por seu lado,
aplicam-se a problemas de regressdo, visando estimar o valor de uma determinada varidvel
[Quinlan, 1987] [Berry & Linoff, 2000]. Estes dois tipos de drvores apresentam a mesma
estrutura. Quando os dados sdo apresentados ao modelo, cada registo é sujeito a uma série
de testes até alcangar uma folha ou né puro da drvore, onde lhe é atribuida uma classe ou
um valor numérico consoante se tratem, respectivamente, de drvores de classificagdo ou de
drvores de regressdo [Berry & Linoff, 2000].

Na construgdo de uma drvore de decisdo levantam-se dois problemas. O primeiro
relaciona-se com o atributo a seleccionar para teste num determinado né e o segundo estd
ligado & paragem da divisdo dos exemplos. No que diz respeito a escolha dos atributos,
existem vdrias medidas para avaliar a capacidade de um dado atributo para discriminar as
classes, no entanto todas convergem em dois pontos:

- Uma divisdo que mantém as propor¢des de classes em todas as partigdes é indtil; e
- Uma divisdo onde em cada parti¢do todos os exemplos sdo da mesma classe tem utilidade
mdxima [Teixeira, 2005] [Sousa, 2004] [Han & Kamber, 2006].

No que concerne a paragem da divisdo dos exemplos, esta deve acontecer quando todos
os exemplos pertencem & mesma classe, ou todos os exemplos t&€m os mesmos valores dos
atributos mas classes diferentes, ou o nimero de exemplos é inferior a um certo limite, ou
o mérito de todos os possiveis testes de partigdo dos exemplos é muito baixo [Sousa,

2004] [Teixeira, 2005] [Han & Kamber, 2006].

Os algoritmos de indugdo de drvores de decisdo constroem drvores a partir dos dados
do conjunto de treino, de uma forma recursiva, subdividindo o referido conjunto até a
obtengdo de nds "puros” em que cada né represente apenas uma dnica classe ou a satisfacdo
de um critério. Utilizam a aprendizagem supervisionada, i.e. sdo fornecidas as respostas
correctas ao sistema, a partir de um conjunto de exemplos onde cada um deles é formado
por um vector de entrada e um vector de saida ou resposta [Rich & Knight, 1991].

O algoritmo ID3, Figura IV. 2, desenvolvido em 1983 por Ross Quinlan [Quinlan, 1986],

foi um dos algoritmos pioneiros que permitiu o desenvolvimento das drvores de decisdo.
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Desde entdo tém sido introduzidas novas funcionalidades que resultaram no aparecimento

de evolugdes deste algoritmo (e.g. algoritmos C4.5 e €5.0).

Seja T a arvore de decisdo a induzir
Seja S o conjunto de exemplos para aprendizagem
Se todos o0s exemplos de S pertencem 4 mesma classe C
entdo a arvore tem um s6 nodo C
Sendo seleccionar o atributo A mais “informativo” cujos valores sio V),

o Vn
Particionar Sem n subconjuntos S, --, Sn um para cada valor V;de A
construir (recursivamente) sub - arvores T, -, Tnpara cada S, -, Sn

Figura IV. 2- Algoritmo de Indugo de Arvores de Decisdo. Adaptado de [Teixeira, 2005]

Uma das limitagdes exibidas pelo algoritmo ID3 prende-se com a possibilidade de
ocorrer sobreajustamento, que se manifesta na construgdo de drvores com um desempenho
quase perfeito para os dados de treino, mas com um baixo desempenho nos dados de teste.
No algoritmo C4.5 foram introduzidos melhoramentos que permitem ultrapassar o referido
problema através da introdugdo da poda da drvore. Designa-se poda da drvore a redugdo de
algumas subdrvores a folhas, tendo em conta os erros nesse né e a soma dos erros nos nés
que dele descendem. O algoritmo C4.5 permite, ainda, ultrapassar problemas concretos e
comuns do mundo real relacionados com atributos com valores numéricos, valores omissos,
dados com ruido. Para além do exposto, o algoritmo C4.5, possibilita o recurso a validagdo
cruzada, aumentando a qualidade da estimativa do erro cometido pelo classificador
[Quinlan, 1993].

O algoritmo €5.0 [URL1] é o sucessor mais recente do algoritmo C4.5, optimizado para
lidar com as exigéncias do mundo real, através do aumento de eficdcia ao nivel do tempo de
processamento e da memdria utilizada. Em determinadas situagdes, pode conduzir &
reducdo dos erros de classificacdo até 40% [URL1]. Uma das caracteristicas mais
importantes deste algoritmo é a utilizagdo da técnica de Boosting, que consiste em gerar
vdrios classificadores a partir do mesmo conjunto de treino e depois combind-los num dnico
classificador final, no qual cada classificador inicial participa com um peso, ajustado

durante a fase de treino [Quinlan, 1996] [Schapire, 2002].
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IV32. Inducdo de Regras

A Indugdo de Regras diz respeito d descoberta de tendéncias e padrdes em grupos de
dados. Esta técnica consiste na detecgdo de regras de previsdo, do tipo Condigdo.. Acgdo,
onde a condi¢do da regra especifica alguns atributos a acgdo da regra prevé um valor para
um determinado atributo cujo conhecimento é desejado [Quinlan, 1993] [Fayyad et al.,
1996] [Berson et al., 2000].

As regras devem, segundo Quinlan [Quinlan, 1993] e Kufrin [Kufrin, 1997], satisfazer
trés condigdes, nomeadamente previsdes correctas, compreensiveis e Uteis para a tomada
de decisdo.

A Indugdo de Regras é uma das técnicas de Data Mining mais populares e permitiu
fazer uma das descobertas mais famosas na cadeia de supermercados Wall-Mart: "as
sextas-feiras, quem compra fraldas também compra cerveja” [Quinlan, 1993] [Berson et
al., 2000].

A Indugdo de Regras surge, muitas vezes, associada das Arvores de Decisdo, sendo
usadas para representar o conhecimento nelas contido. Na apresentagdo das regras, a
regra mais importante corresponde ao primeiro né da drvore e, as regras menos relevantes
correspondem aos nés subsequentes de acordo com a sua relevancia.

As regras tém dois graus associados, a confianga e o suporte. O suporte é o nimero de
casos onde a regra é encontrada, reflectindo o nimero de vezes que X e Y aparecem
associados. A confianga € a probabilidade condicional da regra. Por outras palavras, dé
conta da probabilidade do segundo elemento estar presente, sendo calculada pelo cociente
entre o nimero de casos onde X e Y aparecem juntos (suporte absoluto) e o nimero de
casos onde somente X aparece [Quinlan, 1993]. As vantagens da técnica de Indugdo de
Regras estdo relacionadas com o modo directo de lidar com os dados, o desempenho, a
facilidade de explicagdo e a compreensdo das regras. As desvantagens prendem-se com a
dificuldade no manuseamento de informagdo incompleta ou de valores fora do contexto

[Langley & Simon, 1995].
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IV.3.3. Avaliacio dos Modelos

Apés a obtengdo dos modelos, é necessdrio avaliar o seu desempenho. Existem vdrios
métodos para estimar a capacidade de generalizagdo de um modelo (e.g. Estatistica
Simples, Validagdo com Divisdo da Amostra, Validag¢do Cruzada e Bootstrapping). Um dos
métodos mais utilizados para estimar a capacidade de generalizagdo é a validacdo com
divisdo da amostra, que se baseia numa divisdo dos dados do problema em casos de treino,
para a aprendizagem do modelo, e casos de teste para avaliar a sua capacidade de
generalizagdo. As principais vantagens deste método prendem-se com a sua simplicidade e
rapidez, a sua principal desvantagem estd relacionada com a redugdo efectiva dos dados
disponiveis para treino [Han & Kamber, 2006] [Bramer, 2007].

A Validagdo Cruzada, Figura IV.3, é um melhoramento do método de Validacdo com
Divisdo da Amostra, que permite a utilizagdo de todos os casos disponiveis. Na validagdo
cruzada A-desdobrdvel, os dados (P) sdo divididos em k subconjuntos mutuamente
exclusivos (P, Py, ..., P,) de cardinalidade semelhante. Os modelos sdo treinados e testados
k vezes. O erro final de generalizagdo é dado pela média dos erros de validagdo obtidos
durante os k testes. Os valores de k podem variar entre 2 e n, embora o valor 10 seja o
mais utilizado. A Validagdo Cruzada é notavelmente superior & validagdo com divisdo da
amostra para pequenos conjuntos de exemplos de treino. A sua principal desvantagem
prende-se com o facto de exigir um grande esfor¢o computacional [Han & Kamber, 2006] e

[Bramer, 2007].

1 2 k
P: P, I:I Conjunto de Teste P
P2 P, | P,
Ps3 P I:I Conjunto de Treino P
Ps P4 P
Ps Ps Ps
P6 P6 o0 0 P6
Py Py P7
Pg Pe Pg
Py Py Py
Py Py Py

Figura IV. 3- Valida¢do Cruzada com k Iteragdes. Adaptada de [Cortez, 2004]
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IvV.4. Conclusoes

Neste Capitulo abordou-se o processo de Descoberta de Conhecimento em Bases de
Dados. Este processo recorre a modelos e técnicas de Data Mining para extrair informagdo
dtil que, de outro modo, dificilmente seria revelada e representd-la de forma acessivel e
legivel para o utilizador.

O processo de DCBD ¢é essencialmente composto por trés tarefas: o pré-
processamento, o Dafa Mining e o pés-processamento, sendo cada uma destas etapas
constituidas por vdrias sub-tarefas. Na etapa de pré-processamento, os dados sdo
reconfigurados com vista a obtengdo de uma BD consistente. A etapa de Data Mining visa a
descoberta de conhecimento, enquanto na etapa de pés-processamento se procede & andlise
do desempenho, recorrendo-se as métricas de avaliagdo e se converte o conhecimento

obtido numa linguagem perceptivel para o utilizador final.
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Capitulo V— Procedimento Fxperimental

Amostragem; programa de amostragem; procedimento de
amostragem; técnicas analiticas utilizadas na determinagdo
dos pardmetros quimicos e construgdo da BD.

O laboratério da Refinaria de Sines é o responsdvel pelo controlo interno da qualidade
dos efluentes. Sdo determinados vérios pardmetros, nomeadamente pH, SST, CQO, Oleos e

Gorduras, Compostos Fendlicos e Sulfuretos.

V.1. Amostragem e Preservagdo das Amostras

Uma amostra é um conjunto de observagdes ou porgdo da populagdo que é estudada de
forma a compreender toda a popula¢do. De acordo com Zhang [Zhang, 2007], uma amostra
representativa é "uma amostra de um universo ou um todo que seja previsivel ter as
propriedades médias do universo ou do todo".

A planificagdo de um programa de amostragem requer:

- A definigdo clara dos objectivos do programa;

- A pesquisa de estudos anteriores e de resultados obtidos sobre o local ou locais anélogos;
- A estimativa das ameagas actuais e futuras do local;

- A inventariagdo do equipamento e pessoal disponivel;

- Um orgamento disponivel e um levantamento das limitagdes inerentes;

- A avaliagdo das componentes de erro; e

- A avaliagdo dos processos de documentagdo e bases de dados.

O procedimento de amostragem é um elemento importante do programa de controlo da
qualidade dos efluentes industriais. Ndo se pode depositar confianga no resultado da uma
andlise laboratorial, mesmo que seja seguido um método analitico aconselhado e o
equipamento mais adequado, se a amostra ndo for representativa do efluente a controlar.

O principal objectivo da amostragem é recolher uma amostra de efluente de volume

suficientemente pequeno que possa ser convenientemente transportada e manuseada no
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laboratério mas, que seja representativa do efluente. Deste modo, as propor¢des relativas
e as concentragdes das espécies que se querem dosear ndo devem variar significativamente
até a conclusdo das andlises [Eaton et al., 2005] [Zhang, 2007].

A Refinaria de Sines possui um plano de amostragem que cumpre as exigéncias
estabelecidas no Regulamento de Recolha e Tratamento de Agua Residual Industrial do
Sistema de Santo André (RARISA). As amostras de efluente sdo recolhidas directamente
para frascos de vidro e preservadas com os reagentes apropriados para cada tipo de
andlise. Sdo seguidas as recomendagdes do Standard Methods for the Examination of
Water and Wastewater (SMEWW) [Eaton et al., 2005], encontrando-se na Tabela V.1 o

tipo de recipiente utilizado, o volume recolhido e o modo de preservagdo da amostra.

Tabela V. 1 - Recolha e Preservagdo das Amostras

Frascos
PARAMETRO VoLUME
DE PRESERVACAO
ANALETICO DE AMOSTRA / cm®
COLHEITA
pH Escuro 500 -
SST Branco 1000 -
CQO Escuro 500 Adicionar H;SO,4 até pH ¢ 2
Oleos e Gorduras Branco 1000 Adicionar HCl 1:1 até pH ¢ 2
Compostos Fenélicos | Branco 1000 Adicionar 2 cm® de H,S0, concentrado
Adicionar 1 cm® de (CH3CO0),Zn
Sulfuretos Escuro 500
2 mol dm3e 0,5 ¢cm® de NaOH 6 mol dm®
V.1.1. Pontos de Amostragem

Nas unidades de tratamento de efluentes é prdtica comum efectuar um controlo da
qualidade do efluente & entrada e & saida de cada érgdo. Este procedimento visa, por um
lado, manter os niveis exigidos a saida e, por outro, possibilitar actuagdo quando se verifica

uma situagdo fora do comum. Deste modo, € possivel racionalizar a utilizagdo de aditivos e
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Capitulo VII— Conclusdes Finais e Perspectivas Futuras

Conclusées do trabalho desenvolvido; identificagdo das
principais contribuigdes; principais linhas orientadoras para o
trabalho a desenvolver futuramente.

Um percurso efectuado na drea da investigagdo ndo preconiza um fim em si mesmo,
antes contextualiza o investigador numa amdigama labirintica de caminhos que ele,
deixando para trds a sua visdo ciclépica do saber, se predispde a questionar. Deste modo,
ndo se fecham portas, delimitando de forma estanque dreas de investigagdo, pelo contrdrio,
abrem-se outras que poderdo conduzir a novos estddios do saber e proporcionar
oportunidades de investigagdo inauditas.

O presente Capitulo enquadra e caracteriza de forma sinéptica o trabalho de pesquisa
efectuado. Deste modo, clarifica-se o percurso a seguir para que o estado de conhecimento
aqui atingido ndo permanega suspenso, constituindo antes um ponto de partida para novos
estddios de conhecimento.

As empresas que operam no sector petrolifero, dada a natureza das matérias-primas
com que lidam, estdo conscientes da sua responsabilidade na gestdo do impacte das suas
actividades. Deste modo, o cumprimento das metas ambientais por elas definidas, requer
um comportamento pré-activo, que passa por antecipar problemas de modo a estar
preparado para os enfrentar, sabendo exactamente como actuar nessa contingéncia.

Actualmente ndo se conhecem modelos de previsdo/simulagdo da qualidade do efluente
resultante em fungdo das diferentes caracteristicas das misturas de petréleos brutos que
entram na Refinaria para serem processados. O presente trabalho dd uma contribuigdo
para a resolugdo destes problemas, tendo-se recorrido a técnicas e metodologias da Area
Cientifica da Inteligéncia Artificial e da Descoberta de Conhecimento em Base de Dados,

utilizando, na fase de Data Mining, Arvores de Decisdo e Indugdo de Regras.

Os modelos desenvolvidos permitiram relacionar o tipo de efluente resultante tanto

com a composicdo das misturas de crudes, como com o crude predominante nas misturas
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processadas. Este conhecimento, implicito na BD, pode ser utilizado como fonte de
informagdo estratégica quer a nivel ambiental quer a nivel econémico.

Do ponto de vista ambiental, os modelos obtidos permitem prever, antes da tomada de
decisdo, quais os crudes a adquirir para refinagdo, o tipo de efluente resultante e, com isso,
minimizar o impacte das descargas sobre o ambiente. A nivel econémico, o conhecimento
prévio do tipo de efluente resultante, permite evitar pendlizagdes e situages de
incumprimento, bem como fazer uma melhor gestdo dos custos de produgdo, uma vez que
permite incluir uma varidvel relacionada com os custos do tratamento de efluentes.

Os modelos obtidos permitem, por um lado, ultrapassar os tempos de laténcia entre a
aquisigdo das matérias-primas, o momento de amostragem e os resultados das andlises
laboratoriais. Por outro lado, podem constituir-se como instrumentos de gestdo de uma
empresa do sector petrolifero, abrindo caminhos para uma Gestdo de Exceléncia, levando a
adopcdo de atitudes que minimizem os impactes ambientais, ndo apenas ao nivel das
operagbes como, fambém, ao nivel da optimizagdo das descargas que serdo langados no
Ambiente, as quais devem ndo somente respeitar a legislagdo em vigor como, acima de tudo,
manter o equilibrio do Ecossistema.

O trabalho elaborado e apresentado na presente dissertagdo abre espago para o
desenvolvimento de ferramentas automdticas de suporte & decisdo com recurso a
programacdo em ldgica estendida que se prevé que venha a reforgar respostas ecolégicas.

O trabalho futuro que se perspectiva visa a criagdo de um Universo Virtual e Dindmico,
constituido por entidades complexas e sociabilizdveis tais como genes, genomas, organismos
e populagdes. Tais entidades complexas e interactivas competem entre si, estando sujeitas
a regimes de selecgdo, tendo em vista modelar e predizer a qualidade dos efluentes
resultantes do processo de refinagdo.

Os cendrios de evolugdo do sistema, serdo obtidos recorrendo & Computagdo Genética e
Evoluciondria, cujo regime de selecgtio assentard sobre um processo de quantificagdo da
qualidade da informagdo emanada de um programa em légica que descreve o sistema, em
que o ambiente computacional serd construido em torno de um processo de Raciocinio
Baseado em Casos.

No final, uma agéncia para a integragdo, difusdo e arquivo de dados ird emergir, a qual
serd utilizada para alicergar um protétipo de um Sistema Multi-Agente para Modelagdo e

Simulagdo da Qualidade dos Efluentes da Industria Petrolifera, que se possa afirmar como
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um Sistema de Apoio & Decisdo e possa contribuir para a tomada da melhor decisdo em

tempo dtil.

No decurso deste trabalho foi efectuada uma comunicagdo oral na “Industrial Simulation
Conference’' 2009 - ISC' 2009 que decorreu em Loughborough entre 1 e 3 de Junho,

dando origem & seguinte publicagdo:

Fernandes, A. V., Vicente, H. & Neves, J., Solving Challenging Problems in the Oil Industry
Using Artificial Intelligence Based Tools. Em Diganta B. Das, V. Nassehi & L. Deka Eds.,
Proceedings of Industrial Simulation Conference' 2009 - ISC' 2009, 325-331, Eurosis -
ETI Publication, Loughborough, U.K. 2009.
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Anexo I

Conjunto de Regras Extraidas a partir da Arvore de Decisio - Modelo 1

Neste Anexo apresenta-se o conjunto de regras gerado a partir da Arvore de Decisdo

obtida para o Modelo I. No final da apresentagdo de cada uma das regras destaca-se o

suporte (i.e. o nimero de casos onde a referida regra é encontrada) e a confianga (i.e. é a

probabilidade condicional dessa regra).

i) REGRAS PARA O'GRUPO PROTBITIVO (P) - -~ . .

REGRA 1
Se Predominante na Mistura = Arabian Heavy
e Brass River
e Dalia e Mellitah
e Flotta
e Nemba
e Sarir
e Zuetina

Entdo > P
(12; 0,667)

REcRA 3
Se Predominante na Mistura = Marlim
e Yoho<«=0
e Brass River <= 3
e Mellitah <= 4
e Albacora <= 0
e Alba Condensate <= 27
e Marlim <= 42
e Es Sider <= 6
e Alba Condensate <= 7

Entdo > P
(2:0,5)

RecrA 5

Se Predominante na Mistura = Marlim
e Yoho<=0
e Brass River <= 3
e Mellitah <= 4

REGRA 2
Se Predominante na Mistura = Brega
e Albacora > 9

e Alba Condensate <= 19

Entdo > P

3:1,0)

REGRA 4

Se Predominante na Mistura = Marlim
e Yoho<«= 0
e Brass River <= 3
e Mellitah <= 4

e Albacora <= 0
e Alba Condensate > 27

Entéo > P
(2:1,0)

REGRA 6
Se Predominante na Mistura = Maya
e Saharan Blend > 5

Entdo > P
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e Albacora> 0 (2; 1,0
Entdo > P
(2:1,0)
ResrA 7
Se Predominante na Mistura = Oso Condensate
e Azeri Light > 5
Entdo > P
(2:1,0)
ii) REGRAS PARA O GRUPO INSATISFATORIO (I)
REGRA 1 REGRA 2
Se Predominante na Mistura = Albacora Se Predominante na Mistura = Basrah
Light
e Azeri Light e Maya<«< 0
e Mellitah
e Okono Entdo > I
e Okwori (6: 1,0)
e Sirtica
e Soroosh
e Urals
Entdo > I
(21; 0,619)
REGRA 3 REGRA 4
Se Predominante na Mistura = Brega Se Predominante na Mistura = Dalia
e Albacora <= 9 e Brega <« 4
Entdo > I Entdo > I
(2: 0,5) (10; 0,6)
REGRA 5 REGRA 6
Se Predominante na Mistura = Es Sider Se Predominante na Mistura = Marlim
e Nemba > 3 e Yoho«=0
e Brass River <= 3
Entdo > I e Mellitah <= 4
(3, 0,667) e Albacora <= 0
e Alba Condensate <= 27
e Marlim <= 42
e Es Sider > 6
Entdo > I
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REGRA 7

Se Predominante na Mistura = Marlim
e Yoho<«=0
e Brass River <= 3
e Mellitah > 4

Entdo > I
(5; 0,8)

REGRA 9
Se Predominante na Mistura = Maya

e Saharan Blend <= 5

Entdo > I
(7; 0,571)

iii) REGRAS PARA O GRUPO SATISFATORIO (S)
REGRA 1
Se Predominante na Mistura = Alba Condensate

e Antan
e Iranian Heavy
e Iranian Light
e Mesa

Entdo > S
(21; 0,667)

REGRA 3

Se Predominante na Mistura = Brega
e Albacora>9
e Alba Condensate > 19

Entdo > S
(2; 1,0)

REGRA 5
Se Predominante na Mistura é = Sider
e Nemba <= 3

Entdo > S
(4;: 0,75)

(2:1,0)

REGRA 8
Se Predominante na Mistura = Marlim
e Yoho> O

Entdo > I
(3:1,0)

RecrA 10
Se Predominante na Mistura = Oso
Condensate

e Azeri Light <=5

Entdo > I
(4, 1,0

ReGRA 2
Se Predominante na Mistura = Basrah
Light

e Maya >0

Entdo > S
(8; 0,875)

REGRA 4
Se Predominante na Mistura = Dalia
e Brega>4

Entdo > S

(2:1,0)

REGRA 6

Se Predominante na Mistura = Marlim
e Yoho<«=0
e Brass River <= 3
e Mellitah <= 4

e Albacora<=0
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e Alba Condensate <= 27
e Marlim <= 42
e Es Sider <= 6
e Alba Condensate > 7
Entdo > S
(2:1,0)
ReEGRA 7 REGRA 8
Se Predominante na Mistura = Marlim Se Predominante na Mistura = Marlim
e Yoho<«=0 e Yoho <=0
e Brass River <= 3 e Brass River > 3
e Mellitah <= 4
e Albacora<= 0 Entdo > S
e Alba Condensate <= 27 (2;1,0)
e Marlim > 42
Entdo > S
(6:1,0)
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Anexo 11

Conjunto de Regras Extraidas a partir da Arvore de Decisio - Modelo 11

Neste anexo apresenta-se o conjunto de regras gerado a partir da Arvore de Decisdo

obtida para o Modelo II. No final da apresentagdo de cada uma das regras destaca-se o

suporte (i.e. o nimero de casos onde a referida regra é encontrada) e a confianga (i.e. é a

probabilidade condicional dessa regra).

i) REGRAS PARA O-6RUPO PROTBITIVO (P) .0 -

REGRA 1

Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<= 6
e Forties <=0
e Basrah Light <= 10
e Mesa <= 10
e Slops <= 0
e Alba Condensate <= 30
e Zuetina<= 9
e Mesa<«< 0
e Zuetina <= 3
e Nemba <= 21
e Azeri Light <= 21
e Azeri Light <= 3
e Oso Condensate <= 3
e Alba Condensate <= 19
e Alba Condensate <= 11
e Brass River <=0
e Es Sider<«=0
e Arabian Heavy <= 0
e Mellitah » 9

Entdo > P
(8:0,5)

Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<= 6
e Forties <=0

REGRA 2
Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<= 6
e Forties<«=0
e Basrah Light <= 10
e Mesa <= 10
e Slops <=0
e Alba Condensate <= 30
e Zuetina <=9
eMesa«<=0
e Zuetina <= 3
e Nemba <= 21
e Azeri Light <= 21
e Azeri Light <= 3
e Oso Condensate <= 3
e Alba Condensate <= 19
e Aiba Condensate > 11

Entdo > P
(6; 0,833)

Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<= 6
e Forties<«= 0
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e Basrah Light <= 10

e Mesa <= 10

e Slops <=0

e Alba Condensate <= 30
e Zuetina <= 9

e Mesa<«0

e Zuetina <= 3

e Nemba <= 21

e Azeri Light <= 21

e Azeri Light > 3

e Es Sider <=0
Entdo > P
(5. 0.,8)
REGRA 5
Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6

e Sirtica<= 6

e Forties <=0

e Basrah Light <= 10

e Mesa<«= 10

Slops <=0

e Alba Condensate <= 30
e Zuetina > 9

Entdo > P
(3; 0,667)

REGRA 7
Se Iranian Heavy <= 0
e Slops > 6

Entdo > P
(7: 0,429)

ii) REGRAS PARA O GRUPO INSATISFATORIO (I)

REGRA 1

Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<= 6
e Forties<«=0
e Basrah Light <= 10
e Mesa <= 10
e Slops <=0
e Alba Condensate <= 30
e Zuetina <=9
e Mesa<«=0

106

e Basrah Light <= 10

e Mesa <= 10

e Slops <= 0

e Alba Condensate <= 30
e Zuetina <=9

e Mesa<«=0

e Zuetina <= 3

e Nemba > 21

Entdo > P
(2: 1,0)

REGRA 6
Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<= 6
e Forties<«=0
e Basrah Light <= 10
e Mesa <= 10
e Slops <=0
e Alba Condensate > 30

Entdo > P
3: 1,0

REGRA 2
Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<= 6
e Forties<= 0
e Basrah Light <= 10
e Mesa <« 10
e Slops <=0
e Alba Condensate <= 30
e Zuetina <= 9
e Mesa<«=0
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e Zuetina <= 3

e Nemba <= 21

e Azeri Light <= 21

e Azeri Light <= 3

e Oso Condensate <= 3
e Alba Condensate <= 19
e Alba Condensate <= 11
e Brass River <= 0

e Es Sider >0

Entdo > I
(9; 0,667)

REcRA 3
Se Iranian Heavy <= 0
e Slops<«= 6
e Sirtica<= 6
e Forties <= 0
e Basrah Light <= 10
e Mesa <= 10
e Slops<«< 0
e Alba Condensate <= 30
e Zuetina<= 9
e Mesa<«=0
e Zuetina <= 3
e Nemba <= 21
e Azeri Light <= 21
e Azeri Light <= 3
e Oso Condensate > 3

Entdo > I
(10; 0,8)

REGRA 5

Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <« 6
e Sirtica<«= 6
e Forties<= 0
e Basrah Light <= 10
e Mesa <= 10
e Slops <= 0
e Alba Condensate <= 30
e Zuetina<= 9
e Mesa>0

Entdo > 1
(3: 0,667)

e Zuetina <= 3

e Nemba <= 21

e Azeri Light <= 21

e Azeri Light <= 3

e Oso Condensate <= 3
Alba Condensate <= 19
e Alba Condensate <= 11
e Brass River >0

Entdo > I
(2:1,0)

REGRA 4
Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<= 6
e Forties<= 0
e Basrah Light <= 10
e Mesa <= 10
e Slops <=0
e Alba Condensate <= 30
e Zuetina<= 9
e Mesa<«=0
e Zuetina <= 3
e Nemba <= 21
e AzeriLight » 21

Entdo > I
(2:1,0)

REGRA 6
Se Iranian Heavy <= O
e Slops<«<= 6
e Sirtica<= 6
e Forties <= 0
e Basrah Light <= 10
e Mesa <= 10
e Slops> 0

Entdo > I
(4; 0,75)
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Anexo 11

ReGRA 7
Se Iranian Heavy <= 0
e Slops < 6

e Sirtica<«= 6

e Forties <= 0

e Basrah Light > 10
e Brass River <= 0

Entdo > I
(15; 0,867)

iii) REGRAS PARA O GRUPO SATISFATORIO (S)

RecrA 1 :
Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<«= 6
e Forties <=0
e Basrah Light <= 10
e Mesa <= 10
e Slops <=0
e Alba Condensate <= 30
e Zuetina<= 9
e Mesa<«=0
e Zuetina <= 3
e Nemba <= 21
e Azeri Light <= 21
e Azeri Light <= 3
e Oso Condensate <= 3
e Alba Condensate <= 19
e Alba Condensate <= 11
e Brass River <= 0

e Es Sider <=0
e Arabian Heavy <= 0
e Mellitah <= 9
Entdo > S
(15; 0,6)
REGRA 3
Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<= 6

e Forties <=0

e Basrah Light <= 10

e Mesa <= 10

e Slops<«=0

e Alba Condensate <= 30
e Zuetina<= 9

ReEGRA 8

Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica> 6

Entdo > I
4. 10)

REGRA 2

Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<«< 6
e Forties <= 0
e Basrah Light <= 10
e Mesa <= 10
e Slops<«<=0
e Alba Condensate <= 30
e Zuetina<= 9
e Mesa<«<=0
e Zuetina <= 3
e Nemba <= 21
e Azeri Light <= 21
e Azeri Light <= 3
e Oso Condensate <= 3
e Alba Condensate <= 19
e Alba Condensate <= 11
e Brass River <=0
e Es Sider<«=0
e Arabian Heavy > 0

Entdo > S
(®: 0,6)

REGRA 4
Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<= 6
e Forties<«= 0
e Basrah Light <= 10
e Mesa <= 10
e Slops <=0
e Alba Condensate <= 30
e Zuetina<= 9
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Anexo I1

e Mesa<«=0

e Zuetina <= 3

e Nemba <= 21

e Azeri Light <= 21

e Azeri Light <= 3

e Oso Condensate <= 3
e Alba Condensate > 19

Entdo > S
(8: 0,875)

REGRA 5
Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<= 6
e Forties <= 0
e Basrah Light <= 10
e Mesa <= 10
e Slops <=0
e Alba Condensate <= 30
e Zuetina<= 9
e Mesa<«<=0
e Zuetina > 3

Entdo > S
(4: 0,75)

REGRA 7

Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<= 6
e Forties <= 0
e Basrah Light > 10
e Brass River > 0

Entdo 2> S
(2:1,0)

REGRA 9
Se Iranian Heavy > 0

Entdo > S
(6: 0,833)

e Mesa<«<=0

e Zuetina <= 3

e Nemba <= 21

e Azeri Light <= 21
e Azeri Light >3

e Es Sider >0

Entdo 2> S
(4:1,0)

ReGRA 6

Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <= 6
e Sirtica<= 6
e Forties <=0

e Basrah Light <= 10

e Mesa > 10

Entdo > S
4:1,0)

REGRA 8

Se Iranian Heavy <= 0
e Slops <« 6
e Sirtica<«=6
e Forties >0

Entdo > S
(4: 1,0)
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