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RESUMO

As caracteristicas sensoriais das formulagdes cosméticas no ambito de cuidado pessoal
sdo fortemente influenciadas pelas matérias-primas presentes em sua lista de ingredientes.
Os emolientes se destacam nesse quesito, uma vez que possuem como finalidade principal
a melhoria da percepgéo sensorial do uso na pele. O presente trabalho teve como objetivo
construir correlacbes matematicas através de propriedades fisico-quimicas e de atributos
sensoriais, com o propdésito de predizer o comportamento sensorial de um emoliente.
Dessa forma, a caracterizacdo fisico-quimica e sensorial de vinte e trés emolientes foi
realizada com a Natura S/A. Os modelos matematicos foram entdo criados atraves dos
métodos multivariados como Analise de Componentes Principais (PCA) e Regressao
Linear Multipla (MLR). Os resultados mostraram uma boa capacidade preditiva para o
modelo construido para o atributo sensorial brilho imediato que é influenciado pela
polarizabilidade, receptores de ligacdo de hidrogénio e a tensdo superficial. Para os outros
atributos sensoriais investigados, foi possivel concluir que os modelos matematicos
obtidos ndo tiveram uma boa capacidade preditiva para amostras externas a calibracao.
Isso pode ter ocorrido devido ao numero pequeno de observacOes, tanto para calibracdo
e sobretudo para teste.

Palavras-chave: Cosméticos. Organoléptico. Quimiometria.



ABSTRACT

The sensory characteristics of cosmetic formulations in the sphere of personal care are
strongly influenced by the raw materials present in their list of ingredients. Emollients
stand out in this topic, as their main objective is the improvement of sensory perception
when used on the skin. The present work aimed to build mathematical correlations
through physical-chemical properties, and sensory attributes, to predict sensory properties
of an emollient. Thus, the physical-chemical and sensory characterization of twenty-three
emollients was carried out with Natura S/A. The mathematical models were created using
multivariate methods such as Principal Component Analysis (PCA) and Multiple Linear
Regression (MLR). The results showed a good predictive model for the immediate gloss
attribute which is influenced by polarizability, hydrogen bond receptors, and surface
tension. For the other sensory attributes investigated, it was possible to conclude that the
mathematical models obtained did not have a good predictive capacity for the samples in
the test group. This could be due to the small number of data, both for calibration and
especially for testing.

Keywords: Cosmetics. Organoleptic. Chemometrics.
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1 INTRODUCAO

A percepcdo sensorial em formulacdes cosméticas pode ser bastante complexa, uma
vez que é determinada por diferentes parametros, desde a escolha das matérias-primas e
suas interacOes até a organizacdo estrutural do sistema (TERESCENCO et al., 2018).
Uma categoria de matéria-prima amplamente utilizada nas formulagdes devido a sua
capacidade de interferir e modular caracteristicas sensoriais de um produto sdo os
emolientes. Os emolientes sdo considerados ingredientes multifuncionais, uma vez que
apresentam diversas aplicacBes, como suavizar e amaciar a pele (AGENCIA
NACIONAL DE VIGILANCIA SANITARIA, 2010), solubilizar e intensificar a
permeacdo de varios ingredientes, revestir particulas, proteger a pele contra poluicdo e
também, podem agir como controladores de brilho em formulacdes de maquiagem
(DEDEREN; CHAVAN; RAWLINGS, 2012). Atualmente, em um cenario que se torna
indispensavel o uso de produtos antissépticos para as maos, tais matérias-primas ganham
bastante relevancia, uma vez que a ANVISA (2010), recomenda utilizar emolientes em

formulacGes alcoolicas a fim de evitar o ressecamento da pele.

Embora os emolientes possuam inimeras aplicacfes na industria cosmética, pouco se
sabe sobre a relacdo de suas propriedades fisicas e quimicas com a percepcdo sensorial
do consumidor. A avaliacdo dos atributos sensoriais de produtos cosméticos é
tradicionalmente baseada em tentativa e erro por parte do formulador. Consequentemente,
a escolha dos emolientes para a criacdo de uma formulacdo com caracteristicas sensoriais

ideais tende a ser mais subjetiva.
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2 OBJETIVOS

O objetivo principal do trabalho foi estabelecer correlagcbes que combinem
caracteristicas fisico-quimicas com atributos sensoriais para predi¢cdes relacionadas ao

uso e avaliagéo de emolientes.
Os objetivos especificos consistiram em:

e Caracterizar vinte e trés emolientes liquidos atraves dos aspectos fisico-quimicos

para a construcdo de modelos matematicos preditivos;

e Avaliar o painel treinado sensorial, investigando 0s seguintes atributos:
deslizamento, pegajosidade, toque seco, brilho imediato na pele, brilho residual
na pele, espalhabilidade, filme aveludado, filme gorduroso imediato, filme
gorduroso residual, ponto de absorg¢éo, oleosidade imediata e oleosidade residual,

e Avaliar o potencial e a confiabilidade dos modelos matematicos obtidos no

trabalho, conferindo os pontos fortes e limitagdes dos modelos.
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3 REVISAO BIBLIOGRAFICA

3.1 Emolientes

CosIng, a base de dados da Comissdo Europeia para informacgdes sobre
substancias e ingredientes cosméticos, define os emolientes como substancias capazes de
suavizar e amaciar a pele (EUROPEAN COMMISSION, 2020). Tal definicdo, néo
engloba totalmente a natureza complexa dos emolientes, suas varias funcdes e formas de
aplicacdo (MARKS, 1997). Além de suavizar e amaciar a pele, os emolientes ainda
podem solubilizar e intensificar a permeacdo de varios ingredientes, revestir particulas,
proteger a pele contra poluicdo e também, podem agir como controladores de brilho em
formulacGes de maquiagem (DEDEREN; CHAVAN; RAWLINGS, 2012).

Depois da agua, os emolientes sdo o segundo maior grupo de ingredientes
utilizado nos produtos de cuidados com a pele e cabelo. Os emolientes geralmente estéo
incluidos na fase oleosa e podem ocupar de 5 a 30% da lista de ingredientes de uma
emulsdo 6leo em agua. Para emulsdes dgua em Oleo ou até mesmo em formulacdes

anidras, a concentracao de emolientes pode ser ainda maior (ALANDER, 2012).

De forma geral, os emolientes sdo substancias oleosas encontradas na forma
liquida ou s6lida e sua composicdo pode variar bastante. A inclusdo de tais ingredientes
influencia a performance da formulacdo cosmética em termos de consisténcia, aspectos
sensoriais, administracdo de ativos, hidratacdo e lubricidade da pele. Segundo Calixto e
Campos (2017), a escolha das matérias-primas é considerada o passo mais importante no
fluxo de pesquisa e desenvolvimento de um produto. Ao formular cosméticos, além de
conhecer 0s aspectos sensoriais, também é importante conhecer as estruturas quimicas
dos emolientes, a polaridade, a viscosidade, a compatibilidade/interacdo deste com outros
ingredientes da formula, sua estabilidade, toxicidade e outros.

A polaridade dos emolientes geralmente, define o resultado final da sensac¢do na
pele. Quando apolares, os emolientes trazem um sensorial mais pesado e pegajoso e
quando polares, apresentam um sensorial mais leve e suave. Segundo Alander (2012), se
a viscosidade do emoliente for alta, pode passar a impressao de ser gorduroso e até

desagradavel, quando a viscosidade ¢é baixa, a sensacdo na pele parece ser mais fina e
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suave. Além disso, a estrutura quimica do emoliente, como a presenca de ramificacoes e
ciclos, afeta o tamanho e a forma da molécula, podendo acarretar em mudancas na
viscosidade. A interacdo com outras substancias que compdem um produto cosmético
pode também ser determinada pela polaridade e viscosidade do emoliente. Em uma
emulsdo, a solubilidade do emulsificante e sua capacidade de formar cristais liquidos e
outros agregados de surfactante sdo fortemente dependentes da polaridade da fase oleosa
no sistema (ALANDER, 2012). Wiechers et al. (2004) conseguiram prever uma profunda
influéncia entre a polaridade da fase em que o principio ativo de uma formulacéo se

encontra e o fluxo do principio ativo para a pele.

3.1.1 Classificagdo dos Emolientes

Para classificar os emolientes de uma forma abrangente, estes podem ser baseados
em hidrocarbonetos, éteres, alcoois graxos, ésteres, 6leos e gorduras e silicones de acordo

com suas estruturas quimicas.

Emolientes baseados em Hidrocarbonetos

Do petrolato e do 6leo mineral até o uso mais recente de hidrocarbonetos de cadeia
ramificada alifatica ou isoparafinas, tal classe possui um extenso histérico nas industrias
cosméticas (ANSALDI; LABA, 2007). O sucesso dos hidrocarbonetos em formulagoes
de cuidado pessoal pode ser relacionado as suas diferentes propriedades positivas, como
boa compatibilidade com a pele, bom desempenho de limpeza e alta estabilidade
(WEBER et al., 2019).

Segundo Solomons e Fryhle (2001), o grupo hidrocarbonetos consiste em
moléculas com &tomos de carbono (C) e hidrogénio (H), desprovidos ou nao de
insaturacdes e/ou ramificacdes. Além disso, as substancias incluidas nesse grupo podem
ser ciclicas ou aciclicas. Em relacdo as propriedades fisicas, as forcas de atragédo
encontradas nos hidrocarbonetos sédo do tipo dipolo induzido-dipolo induzido. Além
disso, os hidrocarbonetos sdo compostos pouco polares, completamente insollveis em

agua, mas soltveis em solventes ndo muito polares (BARBOSA, 2011).

Alguns hidrocarbonetos, como a gasolina e a querosene podem causar a

degradacéo da camada lipoproteica produzida pela epiderme quando em contato com a
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pele. No entanto, em industrias de cosméticos, alcanos de massa molecular mais elevada
sdo comumente utilizados em diferentes formulacGes, devido a sua capacidade de
emoliéncia (BARBOSA, 2011).

Na Figura 1, alguns hidrocarbonetos encontrados nas industrias cosmeéticas com a

funcdo emoliente sdo apresentados, respectivamente: esqualano, esqualeno e dodecano.

Figura 1 - Emolientes do tipo hidrocarboneto: (a) esqualano, (b) esqualeno e (c)
dodecano.

“cH,

(©)

Fonte: da autora (2021).

Emolientes baseados em Eteres

Utilizados como intermediarios nas industrias de cosméticos, fibras sintéticas,
filmes, resinas, tintas e entre outros, tais compostos sdo de grande relevancia mundial. A
classe € caracterizada por um atomo de oxigénio (O) ligado a dois 4&tomos de carbono
(FIGURA 2), com a férmula geral R1-O-R2, R1-O-Al ou Al1-O-A2. Os éteres séo
obtidos através da desidratacdo de alcoois ou por deslocamento nucleofilico de
halogenetos de alquila por alcdxidos (BARBOSA, 2011).

Uma polaridade de baixa intensidade pode ser referida aos éteres, uma vez que o
oxigénio ligado aos dois carbonos possui uma hibridacéo sp?, conferindo a molécula um
angulo de 110° e fazendo com que os momentos de dipolo das ligagdes C-O se somem.
Assim como os alcoois, os éeteres podem formar ligacdo de hidrogénio, o que os torna
solGveis em agua. A solubilidade dos éteres, assim como em outras funcgdes organicas,
depende do tamanho da cadeia carbdnica da molécula, ou seja, quanto maior a cadeia,
menos soluvel em dgua (BARBOSA, 2011).
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A Figura 2 mostra a estrutura do éter dicaprilico, um emoliente liquido claro, sem
cor e com odor caracteristico, de origem vegetal (6leos vegetais). Em quesitos sensoriais,
proporciona um toque seco e ndo oleoso a pele (SPECIALCHEM, 2021b).

Figura 2 - Emoliente do tipo éter.

HC OO
Fonte: da autora (2021).

Emolientes baseados em Alcoois Graxos

Os alcoois graxos sdo compostos largamente utilizados na indUstria cosmética
como precursores de viscosidade, emoliéncia e propriedades opacificantes (BARROS,
2021). Em termos estruturais, os alcoois possuem um grupo hidroxila (OH) ligado a um
atomo de carbono (C) de um grupo alquila, alquenila, alquinila ou de um &tomo de
carbono saturado que é ligado a um anel benzénico (SOLOMONS; FRYHLE, 2001).
Especificamente, os chamados &lcoois graxos, sdo alcoois alifaticos com cadeias
contendo entre 6 e 22 carbonos, obtidos de 6leos e gorduras (BARROS, 2021).

As propriedades fisicas dos alcoois sofrem interferéncia da hidroxila e dependem
do tamanho da cadeia carbdnica da molécula. A ligacdo de hidrogénio encontrada na
hidroxila dos alcoois € bastante polar, ocorrendo entdo, forte atracdo eletrostatica entre
esses compostos. A solubilidade dos &lcoois na agua é maior do que a dos
hidrocarbonetos, uma vez que a introducdo de um grupo hidroxila na estrutura quimica
faz com que a solubilidade aumente. No entanto, com o aumento do tamanho da porcéo
de hidrocarbonetos (parte apolar) da molécula, a solubilidade diminui gradualmente
(BARBOSA, 2011).

Alguns alcoois de cadeia longa sdo utilizados sozinhos como emolientes, mas
dessa maneira ndo sao tao eficazes (MIYAHARA, 2017). Geralmente, os alcoois graxos
de cadeia longa sdo adicionados a uma formulacdo com a funcdo de estabilizar ou/e
controlar viscosidade (ALANDER, 2012). O efeito emoliente é alcancado
secundariamente quando o alcool interage com o sistema emulsificador (nesse caso,
surfactantes hidrofilicos) formando uma auto-estrutura chamada alfa-gel que possui altas
propriedades oclusivas e de retencdo de umidade (MIYAHARA, 2017).
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A Figura 3 mostra a estrutura do octildodecanol, um emoliente inodoro com
aparéncia limpida, obtido através de 6leos e gorduras naturais. Em quesitos sensoriais,
proporciona a pele uma sensa¢do macia e suave (SPECIALCHEM, 2021b).

Figura 3 - Emoliente do tipo alcool graxo.

HaC——

Fonte: da autora (2021).

Emolientes baseados em Esteres

Os ésteres sao um grupo quimico empregado em varios de tipos de industria ao
redor do mundo na producdo de papel, explosivos, plasticos, resinas, lubrificantes,
biocombustiveis e cosméticos (WILSON; LOUGHRAN, 2017). A popularidade de tais
compostos pode ser explicada devido a sua versatilidade, uma vez que dentro do grupo,
existe um grande numero de ingredientes com diferentes propriedades (ALANDER,
2012).

Esteres sd0 compostos organicos obtidos pela reacdo entre um acido carboxilico
e um alcool catalisado por um &cido forte (SOLOMONS; FRYHLE, 2001). Podem
também ser formados através da reacdo de acidos inorganicos, anidridos &cidos,
halogénios e entre outros compostos, porém, a reacdo de um acido carboxilico com um
alcool é a mais conhecida (ANTUNES, 2009). De forma basica, a sintese de um éster

pode ser exemplificada pela reacdo abaixo (REACAO 1).

Ri0H + HOOR, <> R,00R, + H,0 1)

De acordo com Wilson e Loughran (2017), a reacédo inversa da esterificacdo, ou
seja, a quebra do éster para alcool e acido carboxilico deve ser levada em conta na hora
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da formulacéo, uma vez que, a hidrdlise de tal classe pode ocorrer em meios acidos ou
bésicos (pH <5 e pH >10).

A Tabela 1 apresenta os acidos carboxilicos e alcoois mais comumente utilizados

na sintese do éster.

Tabela 1 — Acidos carboxilicos e alcoois utilizados como reagentes na reacao de
esterificagdo.

Alcoois Acidos carboxilicos
Etanol Acido caprilico
Isopropanol Acido caprico
Etilenoglicol Acido citrico
Propilenoglicol Acido palmitico
Glicerol Acido oleico
Sorbitol Acido laurico
Polietilenoglicol Acido estearico

Fonte: da autora (2021).

Ainda segundo Wilson e Loughran (2017), nos ésteres de maior massa molar, a
forca intermolecular atuando de forma dominante é a forca de London (dipolo induzido-
dipolo induzido). Além disso, sdo apolares e insoliveis em agua. No caso dos ésteres de
menor massa molar as forcas dipolo-dipolo sdo predominantes, sdo polares e pouco
solveis em agua (DIAS, 2021).

O tamanho da cadeia carbonica dos ésteres influencia diretamente sua finalidade.
Esteres de cadeia curta (C2-C15) sdo moléculas volateis com caracteristicas
aromatizantes, como por exemplo, o acetato de benzila que é comumente utilizado em
fragrancias. Cadeias longas de ésteres (> C30) podem ser usadas como estruturantes em
cosméticos sélidos e agentes de viscosidade ou/e estabilizantes em emulsbes, como o
palmitato de cetila. Esteres de cadeia média (C15-C30) doam a formulacio uma
caracteristica sensorial mais seca se comparado a 0leos, sendo entdo amplamente
utilizados como emolientes. Além disso, os ésteres de cadeia média possuem a fungéo de
solubilizar de filtros organicos UV e dispersar de pigmentos (WILSON; LOUGHRAN,
2017).
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Na Figura 4, alguns ésteres encontrados nas industrias cosméticas com a funcéo
emoliente s&o apresentados, respectivamente, o palmitato de isopropila, miristato de

isopropila e isononanoato de isononila.

Figura 4 - Emolientes do tipo ester: (a) palmitato de isopropila, (b) miristato de

isopropila e (c) isononanoato de isononila.
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Fonte: da autora (2021).

Emolientes baseados em triglicerideos

Os emolientes a base de 6leos naturais e gorduras de origem animal ou vegetal
foram os primeiros a serem utilizados em formulagdes cosméticas para cuidado com a
pele. Segundo Miyahara (2017), os Oleos vegetais mais comumente usados em
cosmeéticos sdo o azeite de oliva, 6leo de abacate, 6leo de gergelim, 6leo de améndoa,
6leo de farelo de arroz, 6leo de cartamo, manteiga de karité, 6leo de camélia, 6leo de
ricino, 6leo de noz de macadamia e as gorduras e 6leos animais mais comumente usados

sdo 0 sebo bovino, sebo de cavalo e éleo de gema de ovo.

Os Oleos e gorduras naturais tém em sua composi¢cdo majoritariamente 0s
triglicerideos. Os triglicerideos sdo constituidos por uma molécula de glicerol e trés
moléculas de &cidos graxos (podem ser todas iguais ou ndo). Os &cidos graxos que
constituem os triglicerideos sdo monocarboxilicos de cadeia longa e linear, com numero
par de atomos de carbono e podem ser saturados ou insaturados. Quando insaturados, 0s
acidos graxos sdo mais reativos e mais propensos a termo-oxidacdo (CARVALHO,
2017).

Na Tabela 2, a composicdo aproximada de &cidos graxos para alguns 6leos

vegetais comumente encontrados no ramo cosmeético, sao apresentadas.
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Tabela 2 — Composicdo aproximada de acidos graxos de alguns 6leos vegetais.

Oleo C8:0 C10:0 Ci12:0 C14:.0 Cle6 C18:0 Ci18:1 Ci18:2 (C18:3

Soja 9-13 3-5 17-30 48-58 5-11
Colza 4-5 1-2  60-64 18-21 7-10
Oliva 7-20 0-4 56-85 4-20 0-1
Palma 0-1 43-45 4-5 3842 9-10

Coco 5-11 4-9  40-50 15-20 7-12 1-5 4-10 1-3

Fonte: adaptado de Alander (2012).

De acordo com Miyahara, (2017), os 6leos naturais possuem uma polaridade mais
alta e a retencdo de umidade mais fraca se comparado com os hidrocarbonetos. A
insaturacdo dos acidos graxos contidos em alguns 6leos, como o 6leo de soja, colza e
girassol pode restringir o uso em aplicacdes cosméticas, pois sao dificeis de estabilizar
contra a oxidagéo, promovendo uma vida Util curta em produtos de cuidados com a pele
(ALANDER, 2012).

Os triglicerideos sintéticos também sdo formados pela reacdo da glicerina com
trés equivalentes de &acido graxo, porém por serem moléculas sintéticas, trazem a
vantagem da escolha dos reagentes (preferencialmente acidos graxos saturados) para

promover uma melhor estabilidade a oxidacéo.

De acordo com Alander (2012), o triglicerideo sintético mais utilizado em
cosmeéticos é o triglicerideo caprilico/caprico, formado pela esterificacdo do glicerol por
uma mistura de acidos caprilico e caprico. Tal substancia possui viscosidade e polaridade
intermediarias. Além disso, possui alta resisténcia a oxidagéo por ser totalmente saturado.

A Figura 5 mostra a estrutura do triglicerideo caprilico/caprico.

Ainda segundo Alander (2012), existem emolientes analogos aos triglicerideos
caprilico/caprico, por exemplo, diésteres de propilenoglicol e triésteres de glicerol e acido

etilhexanoico sintético ("&cido octanoico").
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Figura 5 - Emoliente do tipo triglicerideo sintético.

0 CH;

Fonte: da autora (2021).

Emolientes baseados em silicones

Os silicones sdo uma classe ampla de compostos sintéticos de polimeros ou outros
materiais com ligacdes de siloxano e foram descobertos pelo quimico briténico F.S.
Kipping em 1901 (MAXON; STARCH, 2016). As moléculas desse grupo de emoliente
sdo combinacbes de silicio (Si), oxigénio (O) e hidrocarbonetos, propiciando
propriedades fisico-quimicas diferentes dos hidrocarbonetos e ésteres (ALANDER,
2012).

De acordo com Colas (2005), polimeros de silicone sdo obtidos a partir da silica
e do cloreto de metila em uma sintese de trés etapas: sintese de clorossilano; hidrélise de
clorossilano e a polimerizacdo e policondensacdo. A sintese de clorossilano segue o
processo direto de Rochow, usando silicio metalico obtido a partir da reducédo de areia
em alta temperatura e cloreto de metila obtido por condensacdo de metanol com acido
cloridrico. A reacdo ocorre em um leito fluidizado de p6 de silicio metalico no qual flui
uma corrente de cloreto de metila, normalmente a temperaturas de 250 a 350 ° C e a
pressdes de 1 a 5 bar, onde uma mistura de diversos dimetildiclorossilano sdo obtidos

pela Reacgdo 2.
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Rendimento Ponto de

(% peso) Ebulicdo
wy Si +w, CH;Cl S Me,SiCl, > 50 70,0
MeSiCls 10 - 30 66,4
Me,SiCl <10 57,9 2)
MeHSiCl, <5 41,0
outros silanos 5

A etapa da hidrdlise de clorossilano consiste na obtencdo dos polidimetilsiloxanos
através da hidrolise do dimetildiclorossilano na presenca de excesso de agua.

A etapa de polimerizagdo e policondensagdo consistem polimerizar estruturas
ciclicas ou em condensar as estruturas lineares ou para gerar macromoléculas de
comprimento satisfatério para a maioria das aplicaces dos silicones. As cadeias lineares
podem ser condensadas em uma reacao catalisada por acido ou base. As cadeias ciclicas,
(R2Si0)m, podem ser abertas e polimerizadas para formar longas cadeias lineares em uma

reacdo catalisada por acidos ou bases.

As propriedades fisico-quimicas que fazem os silicones se destoarem dos outros
grupos de emolientes sdo atribuidas a forca e flexibilidade da ligacdo Si—O, seu carater
parcialmente i6nico e as baixas forcas interativas entre os grupos metila apolares
(O’LENICK, 2000). Devido aos seus compostos substituintes organicos que rodeiam a
cadeia de silicone, tal classe pode ser considerada hidrofobica. A estabilidade de tais
compostos também pode ser explicada pelas ligacGes Si—O e Si—C, conferindo a cadeia
polimérica resisténcia e inércia (LEE, 1999).

As diferencas no tamanho da cadeia Si—O e as modifica¢fes nos grupos organicos
substituintes que a rodeiam, formam os 6leos, as graxas, os elastdbmeros e as resinas de
silicone. Na industria de cosmeéticos, a forma mais comum e utilizada sdo os 6leos de
silicone que geralmente sdo poli-dimetil-siloxanas (PDMS), ou seja, compostos que tém
como a porgdo organica o grupo metila. Assim como os hidrocarbonetos, os 6leos de

silicone séo lubrificantes e tém capacidade de espalhar na pele, porém com a vantagem
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de formar um filme fino e mais seco. Tal vantagem pode ser explicada pela estrutura
molecular do 6leo de silicone: as cadeias poliméricas sdo independentes uma das outras,
deslizando entre si quando aplicadas sobre a pele, fazendo com que permanega somente
uma camada (FRANQUILINO, 2011).

Na Figura 6, dois silicones encontrados nas inddstrias cosméticas com a funcédo
emoliente sdo apresentados, respectivamente, o ciclopentasiloxano e a dimeticona. O
ciclopentasiloxano é um composto liquido incolor, inodoro e de baixa viscosidade. Possui
uma caracteristica sensorial com toque sedoso e com alta espalhabilidade quando
aplicado na pele e/ou no cabelo (SPECIALCHEM, 2021a). Assim como O
ciclopentasiloxano, a dimeticona também é um liquido incolor com propriedades

sensoriais similares.

Figura 6 - Emolientes do tipo silicone: (a) ciclopentasiloxano e (b) dimeticona.

(b)

Fonte: da autora (2021).

Cada grupo de emolientes possui caracteristicas especificas com vantagens e
desvantagens que devem ser levadas em consideracdo na hora da formulagao do produto
cosmeético, respeitando a funcionalidade, percepcao sensorial, estabilidade, seguranca e a
eficacia desejadas (MAIA CAMPOS; GARCIA MERCURIO, 2014).
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3.2 Pele

A incorporacdo de emolientes nas diferentes formas cosméticas é uma préatica
comum devido a sua acgdo na pele, uma vez que os emolientes podem agir de forma
oclusiva e favorecer a retencdo de agua. O resultado é uma pele mais eléstica, macia e
lubrificada (PARENTE; GAMBARO; SOLANA, 2005).

A pele € o maior 6rgdo do corpo humano e corresponde a 16% do peso corporal.
Este 6rgdo desempenha fungdes de protecdo contra a desidratagdo, atrito, invasédo de
microrganismos, raios ultravioleta (através do pigmento produzido na epiderme:
melanina), formacdo da vitamina Dz, termorregulacdo e ainda possui terminacdes
nervosas sensoriais, permitindo que o sistema nervoso central saiba o que acontece no
ambiente (JUNQUEIRA; CARNEIRO, 2013).

De acordo com Junqgueira e Carneiro (2013), a estrutura da pele (FIGURA 7) é
dividida em trés camadas principais: epiderme, derme e hipoderme (esta ultima néo faz
parte da estrutura da pele, mas a une com o0s 6rgdos subjacentes). A hipoderme
compreende a camada mais interna, a derme a camada intermediaria e a epiderme a
camada mais externa. A epiderme (FIGURA 8) é constituida por células achatadas,
queratinizadas, é avascular e € composta por cinco camadas: basal, espinhosa, granulosa,
licida e cornea (JUNQUEIRA; CARNEIRO, 2013). Na sua forma mais complexa (pele

espessa), possui uma quinta camada: a camada ldcida.

Figura 7 — Camadas da pele.
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Fonte: adaptado de Eucerin (2021).
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Figura 8 - Camadas da epiderme.
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Fonte: Eucerin (2021).

Segundo Bouwstra et al. (2000), a principal barreira contra a difusdo da maioria
das substancias através da pele se encontra ha camada cornea. A estrutura da camada
cdrnea ou estrato corneo apresenta varias fileiras de células achatadas, mortas, sem nucleo
nem organelas, com membrana celular bem espessa e citoplasma cheio de queratina
(cornedcitos). Estas células se encontram envolvidas por uma matriz lipidica existente na
forma de bicamadas lipidicas que sdo formadas principalmente por ceramidas, acidos

graxos livres e colesterol (FIGURA 9).

Figura 9 — Representacdo esquematica da se¢do transversal da camada cornea.

|
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Fonte: adaptado de Sahle et al. (2015).
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Os lipidios séo organizados de forma a manter suas cadeias hidrofobicas voltadas
para o interior e os grupos hidrofilicos direcionados para o exterior. As bicamadas
lipidicas resultantes dessa orientacdo sdo paralelas a superficie dos cornedcitos. Tal
conformacédo € chamada de “tijolos e cimento” da camada cornea (Figura 10) onde 0s
cornedcitos representam os tijolos e o contetdo lipidico, o cimento (MOUAD; PORTO,
2014). Por isso, qualquer alteracdo nos lipidios que compdem o estrato cdrneo pode
causar disfuncdo na barreira da pele (SAHLE et al., 2015).

Figura 10 — Modelo “tijolos e cimento” da camada coOrnea.
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Fonte: adaptado de Friberg, et al. (1990).

Os é&cidos graxos livres (AGL) encontrados nas bicamadas lipidicas da camada
cérnea sdo saturados e possuem um comprimento de cadeia entre C16 e C26. O &cido
palmitico (C16:0), acido estearico (C18:0), acido beénico (C22:0), acido lignocérico
(C24:0) e acido hexacosanoico (C26: 0), sdo os principais AGL da camada cornea. Outros
AGL de cadeia insaturada também podem ser encontrados, como os &cidos oleicos
(C18:1, n —9), acido eicosapentaendico (C20:5, n — 3), &cido docosahexaendico (C22:6,
n—3)e LA (C18: 2, n — 6) - 0 acido graxo poliinsaturado mais abundante - e seus
derivados (SAHLE et al., 2015).

Os emolientes em formulagdes cosméticas, assim como os lipideos presentes na
pele, conseguem evitar a evaporacdo da umidade, criando uma fina camada na superficie
(MIYAHARA, 2017). Dessa forma, o estudo sobre a pele é alvo de interesse na area
dermocosmética e farmacéutica, pois o comportamento do emoliente/produto na pele

exerce bastante influéncia na aceitacdo sensorial durante e apos o uso.
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3.3 Analise sensorial de emolientes

Para um produto cosmeético ser considerado aceitavel pelo consumidor, este deve
ter uma aparéncia adequada e todas as caracteristicas sensoriais almejadas devem ser
alcancadas, além da eficacia prometida (LUKIC et al., 2012). Por isso, 0s testes sensoriais
podem ser aliados importantes no processo de desenvolvimento do produto.

A andlise sensorial é descrita como um método cientifico utilizado na analise,
medicao e interpretacdo das reacdes das caracteristicas das matérias-primas e produtos na
percepcéo de todos os sentidos humanos (KAORI, 2019). Os testes sensoriais podem ser
utilizados para realizar comparacOes entre amostras, entender a aceitacdo e preferéncia

de mercado (KAORI, 2019). A Figura 11 exemplifica a cadeia de percepcao sensorial.

Figura 11 — Cadeia de percepcao sensorial.
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Fonte: adaptado de Kaori (2019).

De forma geral, a analise sensorial é executada por um conjunto de pessoas que
tem por objetivo analisar os atributos sensoriais do produto. Para isso, é necessario
determinar o propdsito do estudo, elaborar 0 método em que este sera avaliado e aplica-
lo. Os dados obtidos sdo entdo tratados estatisticamente, chegando a uma conclusao sobre
o0s produtos avaliados em questdo (TEIXEIRA, 2009).

Segundo Bispo (1999), a andlise sensorial pode ser executada em diferentes
métodos classificados em: discriminativos, afetivos ou descritivos. O primeiro método
consiste em determinar se ha diferengas entre duas ou mais amostras, 0 segundo em dizer
qual a preferéncia e aceitabilidade do consumidor e por fim, o método descritivo que

mensura os atributos sensoriais.
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Alguns dos atributos sensoriais que podem ser utilizados na industria de

cosmeticos estdo dispostos na Tabela 3 a seguir:

Tabela 3 — Atributos Sensoriais e Definicéo.

Atributo Sensorial Definicéo

Quantidade de rotacOes para que o produto possa a ser

Ponto de Absorcao absorvido pela pele

Facilidade em espalhar o produto sobre a area delimitada

Espalhabilidade
na pele

Facilidade em escorregar o dedo sobre a area delimitada

Deslizamento
na pele

Intensidade da impregnacdo do dedo sobre a area

Pegajosidade delimitada na pele

Filme Aveludado Percepcédo de “pele de péssego” sobre a area delimitada

na pele
Togue Seco Percepcéo na pele de nao pega_uomdade, nédo oleosidade e
sem brilho
Brilho na Pele Intensidade de luz refletida na area delimitada na pele
Oleosidade Percepcdo de 6leo sobre a area delimitada na pele

Percepcao de filme gorduroso sobre a area delimitada na

Filme Gorduroso
pele

Fonte: da autora (2021).

Os emolientes possuem um grande papel em como o consumidor percebera o

cosmético na pele, uma vez que atuam como agentes modificadores do sensorial.
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3.4 Propriedades fisico-quimicas relevantes em emolientes

Algumas propriedades fisico-quimicas como a viscosidade, ja possuem correlagédo
com atributos sensoriais que estdo parcialmente descritas na literatura, outras

permanecem pouco ou nao estudadas. As principais séo:

Peso Molecular

O peso molecular (PM) ou massa molecular se refere as somas das massas
atdbmicas dos 4&tomos da molécula (CHANG; GOLDSBY, 2013).

Receptores de Ligacdo de Hidrogénio

Os receptores de ligacdo de hidrogénio (RLH) sdo os atomos envolvidos na

interacdo intermolecular de uma ligagéo de hidrogénio.
log P

O log P se refere ao logaritmico do coeficiente de particdo que é definido pela
relagdo de concentra¢Oes de uma determinada substancia em outros dois solventes. O log
P (Equacéo 1) indica a tendéncia preferencial de uma substéancia para se dissolver em um
solvente ou em outro (CANTO, 2016).

[Z] fase ricaem a

logP = 1)

[Z] fase ricaem b

onde a e b sdo diferentes solventes e Z uma determinada substancia. O coeficiente de
particdo octanol/agua é frequentemente empregado para caracterizar a lipofilia de uma
substancia, onde quanto menor o log P, mais lipofobica é a substancia. Por outro lado,

guando maior o log P, mais lipofilica é a substancia (CLEMENTE, 2011).

Polarizabilidade

A polarizabilidade (POL) pode ser explicada como a resposta de uma molécula,
atomos e ions a um campo elétrico ou a uma carga nas suas proximidades
(FOTHERINGHAM et al., 2021), ou seja, a facilidade com que ocorre a distor¢do das
nuvens de elétrons. Tal distor¢ao acarretaem um momento dipolo que influencia as forgas
de dispersdo ou forgas de dipolo induzido-dipolo induzido de uma substancia (COX;
REUSSER, 2013).

Segundo Cox e Reusser (2013), os fatores que influenciam a polarizabilidade séo:



35

e NuUmero de elétrons: quanto maior o numero de elétrons, menor controle sobre a
distribuicdo de carga, a carga nuclear tem. Portanto, uma maior polarizabilidade

é percebida.

¢ Raios atdbmicos: quanto maior a distancia dos elétrons entre a carga nuclear, menor
controle sobre a distribuicdo de carga, a carga nuclear tem. Portanto, uma maior

polarizabilidade é percebida.

e Orientacdo molecular: salvo moléculas tetraédrica, octaédrica ou icosaédrica, a

orientacdo molecular em relacdo ao campo elétrico pode afetar a polarizabilidade.
Superficie Polar

A superficie polar (SP), como o nome ja diz, é definida como a parte da molécula
que é polar. Junto com o logP, tal propriedade € bastante Gtil na area farmacéutica pois
fornece correlagBes com varias caracteristicas sobre absorcéo de drogas no organismo. A
informacdo sobre a superficie polar agrupa informagdes como polaridade molecular,
caracteristicas de ligacdo de hidrogénio e solubilidade que influenciam a penetracdo de
substancias na membrana (ERTL, 2007).

Densidade

A densidade é a razdo da massa pelo volume em uma dada temperatura e pressao.
Além disso, € uma propriedade intensiva, ou seja, a razao sempre serd a mesma para uma

determinada substancia. A densidade € representada atraves da Equagao 2.

m
d=< )
onde m é a massa, V o volume e d a densidade da substancia.

indice de Refracéo

Quando a luz passa de um meio para outro, esta sofre um desvio que depende da
velocidade nos dois meios em questdo. A grandeza fisica adimensional que mede a
reducdo da velocidade da luz, ao correlacionar as velocidades em dois meios diferentes,
é chamada de indice de refracdo (Equacdo 3)(YOUNG; FREEDMAN, 2016).

Ny, = Z_: (3)

onde v1 e V2580 as velocidades nos meios 1 e 2 respectivamente e nz1 é o indice de refragédo

entreomeio 1l e 2.
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Teor de volateis

A volatilidade pode ser descrita como a tendéncia de evaporacdo de uma
determinada substancia, ou seja, a facilidade em que ocorre a mudanca do estado liquido
para 0 gasoso (SOUZA, 2004). Logo, o teor de volateis é a fracdo em massa da substancia
que volatiliza durante o aquecimento de uma amostra padronizada em condicdes

controladas.

As forcas intermoleculares, massa molecular e a superficie de contato sdo alguns
dos fatores que exercem influéncia na volatilidade de uma substancia. A intensidade das
forcas intermoleculares na substancia determinara a dificuldade da quebra das ligacGes,
ou seja, forgcas intermoleculares mais fortes, levam a uma maior a atracdo e
consequentemente, menor sera a evaporagdo. O contrario também é valido. Sobre a
superficie de contato, com uma maior area de contato a mudanca da substancia do estado
liquido para o gasoso é favorecida (VOLATILIDADE QUIMICA, 2020).

Coeficiente de friccdo

O coeficiente de friccdo é uma grandeza que mede a quantidade de friccdo
presente entre duas superficies (ASHBY; JONES, 2012). O coeficiente de friccdo pode

ser dado pela Equacéo 4 (estatico) e Equacdo 5 (cinético):

Fs

Us = N (4)
F

U = Fk (5)

onde ug, uy, Fs e Fk sdo o coeficiente de fricgdo estatico, cinético, forca estatica e forca
cinética, respectivamente, e N é a forca normal. O coeficiente de friccdo cinético sempre
seramenor que o coeficiente de fric¢do estatico (ug > 1), pois, uma vez que as superficies

comecam a deslizar entre si, a forca limitante diminui ligeiramente.

Alguns fatores podem influenciar no valor do coeficiente: superficies mais asperas
e os valores dos coeficientes dependem das duas superficies que estdo em contato
(MALYSHEV, 2014).

Viscosidade

Segundo Cengel e Cimbala (2015), a viscosidade é uma propriedade que

representa a resisténcia interna de um fluido ao movimento e depende das interaces
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intermoleculares, do tamanho da molécula e do formato da molécula. Como a Figura 12
ilustra, os fluidos sdo considerados substancias que se deformam continuamente sob a
acdo de uma tensdo de cisalhamento. Além disso, o fluido ndo deslizara sobre a superficie

estacionaria (condicdo de ndo deslizamento).

Figura 12 — Comportamento do liquido devido a forca de cisalhamento.
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Fonte: adaptado de Fox; Mcdonald; Pritchard (2014).

A camada sobre a superficie onde a velocidade é zero desacelera as camadas
adjacentes, acarretando diferencas nas velocidades das camadas do fluido. As
consequéncias da condicdo de ndo deslizamento explicam a resisténcia que origina a
viscosidade em um fluido: uma vez que as moléculas do fluido estdo sempre em
movimento (Figura 13), as colisdes de moléculas de camadas diferentes, ocasionam a
troca de quantidade de movimento, interferindo na mobilidade da molécula (HIBBLER,
2016).

Figura 13 — Camadas de fluido deslizando uma sobre a outra.
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Fonte: adaptado de Hibbler (2016).

A viscosidade (u) também varia com a temperatura e tem a sua relacdo dada pela

Lei de Newton da viscosidade (Equacgéo 6):

du

A Equacéo 6 nos diz que a tensdo de cisalhamento (7) no fluido é diretamente
proporcional a taxa de deformacgéo por cisalnamento ou gradiente de velocidade (Z—;)

(HIBBLER, 2016). Fox (2014) menciona que quando a tensdo de cisalhamento é



38

diretamente proporcional a taxa de deformacéo, o fluido é considerado newtoniano. Os
fluidos que ndo apresentam tal relagéo linear, séo chamados de fluidos ndo-newtonianos
(pléstico de Bingham, pseudopléstico e dilatante). A Figura 14 disp6e os tipos de fluidos

em funcéo da taxa de deformacao.

Figura 14 — Comportamento reoldgico dos fluidos em funcéo da taxa de
deformacéo.
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Fonte: adaptado de Cengel e Cimbala (2015).

e Fluido pseudoplastico: sdo fluidos onde a viscosidade diminui a medida que a taxa

de deformacdo aumenta;

¢ Fluido dilatante: sdo fluidos onde a viscosidade aumenta a medida que a taxa de

deformacéo diminui;

e Plastico de Bingham ou plastico ideal: fluido que comporta como um sélido até
gue uma certa tensdo seja alcancada, para entdo apresentar uma relacdo linear
entre a tensdo de cisalhamento e a taxa de deformacdo (FOX; MCDONALD;
PRITCHARD, 2014).

As viscosidades das substancias podem ser medidas através de viscosimetros simples
ou até mesmo em equipamentos mais sofisticados como o redmetro. E o tipo de fluido e
0 estudo que se deseja fazer que determinard qual equipamento e metodologia sera
utilizada.

Os viscosimetros sdo equipamentos mais simples e ndo possuem a capacidade de
fornecer a relacéo entre a tensdo de cisalhamento e a taxa de deformagéo. E possivel obter
somente o valor da viscosidade. Exemplos: viscosimetro de Brookfield e viscosimetro de

Orificio ou Copo Ford.
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Os redmetros séo equipamentos mais robustos que permitem conhecer a relagédo
entre a tenséo de cisalhamento e a taxa de deformac&o de uma substancia. Duas situagdes
podem ser exploradas em um redmetro: a primeira é controlar o torque (tensdo de
cisalhamento) e medir o deslocamento angular (taxa de deformacéo por cisalhamento) e
a outra é controlar o deslocamento angular e medir o torque. Para isso, 0 rebmetro
funciona com geometrias (cilindros, cone e placas) que confinam o fluido, permitindo a
realizacdo dos experimentos (FONTANA, 2018), como pode ser visto na Figura 15. O
tipo de geometria utilizado dependera da faixa de viscosidade, do tipo de fluido e da

deformacéo.

A viscosidade pode ser obtida através de ensaios da curva de fluxo, onde se
investiga a relacdo entre faixas de tensdo de cisalhamento e a respectiva taxa de

deformacéo.

Figura 15 — Tipos de geometrias utilizadas em rebmetros, em sequéncia: geometria de

cilindros concéntricos, cone-placa e placas paralelas.
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Fonte: adaptada de Réginer, Périus e Carmo (2020).

Tensédo Superficial e Interfacial

A tensdo superficial e a interfacial sdo um efeito fisico que acontece na interface
entre duas fases. Exceto quando uma dessas fases é gasosa, o efeito é denominado de
tenséo superficial, caso ao contrario, & denominado de tenséo interfacial (liquido-liquido:

dois liquidos imisciveis).

A Figura 16 ilustra o comportamento das moléculas de um liquido frente a uma
interface com gas. As moléculas dos liquidos estdo em constante movimento e possuem
forcas de interagdo molecular entre elas. No entanto, a resultante vetorial de tais forgas

em cada molécula é diferente na interface, desencadeando um desequilibrio nas forcas
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atrativas. A forca resultante das moléculas do meio € nula (sdo atraidas pelas outras
moléculas igualitariamente em todas as dire¢des), enquanto as moléculas na superficie
sdo atraidas somente por moléculas abaixo e ao lado delas e, portanto, a for¢a resultante
ndo é nula (SINAISKI; LAPIGA, 2007).

Figura 16 — Interface gas-liquido.
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Fonte: adaptado de Sinaiski e Lapiga (2007).

Consequentemente, as moleculas na superficie sofrem uma forca de tragdo,
causando o efeito de “membrana elastica” na camada superficial do liquido (SINAISKI,
LAPIGA, 2007). Logo, é possivel dizer que a tensdo superficial é igual a intensidade desta
forca de tracdo. Matematicamente, a tensdo superficial pode ser explicada como o
trabalho de estiramento necessario para expandir a area da superficie do liquido uma
unidade (CENGEL; CIMBALA, 2015).

A Equacdo 7 expressa a relacdo da tensdo superficial:
F
Ys = n (7)

onde y, é a tensdo superficial, F a forca aplicada no sentido oposto para equilibrar o efeito
de tracdo e A a area.

Para a medigdo da tensdo superficial e interfacial, existem diferentes métodos
baseados nas forcas de equilibrio de uma determinada geometria em contato com a
interface do sistema. Os métodos mais comumente utilizados sdo 0 método do anel de du
Nody e o das placas de Método das Placas de Wilhelmy (FIGURA 17).
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Figura 17 — Métodos para a obtencédo das tensdes superficiais e interfaciais
(Método das Placas de Wilhelm e método do anel de du Nolly, respectivamente).
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Fonte: adaptado de Braseq (2021).

O método de Wilhelmy Plate (placas de Wilhelmy) conta com uma placa de
platina retangular com as dimensdes conhecidas que sofre torcdo dentro do liquido e a
forca contraria gerada pelo liquido a placa é diretamente proporcional a tensdo superficial
ou interfacial (Equacéo 8). A forca € mensurada com o auxilio de uma balanga acoplada
na geometria. Ja4 o método de Du Nouy Ring é fundamentado na forca que se faz
necessaria para retirar do liquido um anel de platina-iridio de raio (r) em contato com a
superficie deste. Essa forca também é mensurada como o auxilio de uma balanga
(BRASEQ, 2021) e é utilizada para calcular a tensdo superficial e/ou interfacial (Equacgéo
9).

F

¥s = L cosf (8)
F

Vs = 71— 9)

onde L ¢ o comprimento da placa, 6 o angulo entre a placa e a superficie do liquido sobre

ela e r o raio do anel.
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3.5 Quimiometria

A gquimiometria € baseada na matematica, estatistica e computacao, mas, continua
sendo uma &rea da quimica. Tal area surgiu pela necessidade de tratar e extrair 0 maximo
de informac0es relevantes dos dados quimicos obtidos por experimentos (FERREIRA et
al., 1999).

A calibragdo multivariada esté entre os métodos quimiometricos mais empregados
atualmente na area de quimica analitica. Este método permite a construgdo de modelos
matematicos através de varidveis descritivas (independentes) para se determinar outra
varidvel (variavel resposta ou dependente). Por exemplo, a calibracdo multivariada
relaciona dados de saida de um instrumento as concentracdes dos analitos e/ou entre
outras propriedades (SIMOES, 2008). O método de calibragio multivariada possui quatro

etapas:

e Pré-processamento: 0 pré-processamento pode ser necessario uma vez que 0S
dados obtidos das amostras apresentem uma ma distribuicdo, causando

dificuldades na extracdo de informac@es ou até mesmo na interpretacdo dos dados;

e Calibragdo: os modelos matematicos séo estabelecidos através da criacdo de um
algoritmo que tem o objetivo de obter a variavel resposta () de interesse a partir
de variaveis descritivas (X), ou seja, determinar uma relagdo matematica entre X
e Y (FERREIRA et al., 1999);

e Validacdo: os modelos criados na parte anterior sdo analisados através das
ferramentas de diagnostico. As validagGes mais utilizadas sdo a randomizacao de
Y e avalidacdo cruzada. A validacdo por randomizacéo de Y possui o objetivo de
provar que as Vvariaveis descritivas e as variaveis respostas estdo de fato
estatisticamente correlacionadas. O teste consiste em embaralhar vérias vezes a o
vetor y e manter a matriz X fixa. J4 a validagdo cruzada permite avaliar a
preditividade interna do modelo. Neste teste, uma amostra por vez é eliminada do
grupo de calibracdo; em seguida, 0 modelo é construido novamente e testado com
a amostra eliminada. Este tipo de validacéo cruzada é chamado de leave-one-out
(LOO). Caso um conjunto de amostras seja eliminado por vez, a validacao é
chamada de leave-many-out (LMO) ou leave-N-out (KIRALJ; FERREIRA,
2009);
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e Previsdo: ap0s os modelos serem analisados e validados, sdo aplicados para
realizar a predicdo da variavel resposta desejada em outras amostras, ou grupo
teste (SIMOES, 2008).

Além das quatro etapas citadas, a realiza¢do da analise de componentes principais
(PCA) anteriormente a criagdo dos modelos também pode ser util, uma vez que manipula
os dados originais para apresenta-los em um numero menor de fatores, facilitando a
interpretacdo (FERREIRA et al., 1999). Cada fator ou componente principal (PC) € uma
combinacdo linear de todas as variaveis originais e ndo sdo dependentes entre si
(VARELLA, 2008). A PCA consegue verificar quais variaveis estdo contribuindo da
mesma forma (correlacionadas) ou ndo, dizer se uma amostra é distinta da outra, apontar
quais variaveis influenciam mais para estas diferencas, detectar padrdo de amostras e

distinguir informagdes Uteis de ruidos.

Os modelos matematicos originados na etapa de calibracdo podem ser obtidos por
diferentes métodos de regressdo. Os métodos mais aplicados na construcdo de modelos
lineares sdo a Regressdo Linear Multipla (MLR) e a Regressao por Minimos Quadrados
Parciais (PLS) (SIMOES, 2008). A Analise Discriminante Linear (LDA) também pode
ser (til, uma vez que investiga relacfes entre uma variavel ndo métrica (categoria) e duas
ou mais variaveis métricas (PROTIL; SILVA, 2006).

Aliando a quimiometria aos dados fisico-quimicos e sensoriais de emolientes,
permite-se a criacdo de modelos matematicos que fornecam as predicGes de atributos
sensoriais. Os modelos obtidos podem ser excelentes ferramentas para diminuir a
subjetividade do processo de formulacdo cosmética, pois apresentam uma previsao de

como um determinado emoliente ird se comportar na pele sensorialmente falando.

3.5.1 Regressao linear maltipla (MLR)

A MLR é empregada quando precisamos estudar a relacdo entre mais de duas
variaveis (onde duas ou mais variaveis podem ser independentes), diferindo da regresséo
linear simples, que é utilizada na analise da dependéncia de somente duas variaveis (uma
dependente e a outra independente) (PEREIRA; MANOSSO; FOSSATI, 2019).
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Na criacdo do MLR, cada variavel explicativa y, ou seja, cada vetor y da matriz Y
€ expressa como uma combinacao linear das variaveis descritivas da matriz X e um vetor

b (vetor que possui os coeficientes de regressao), como a Equagéo 10 mostra:

Y=Xb+e (10)

onde e é o vetor residuos.

Inicialmente, as varidveis a serem estudadas devem ser definidas baseadas em
pesquisas tedricas, onde as relagdes de causa e efeito entre as varidveis descritivas e
explicativas ja foram investigadas. A partir dai, é necessario plotar graficos de dispersédo
para cada uma das relac@es entre X e y, para entender se realmente ha correlacdo entre as
variaveis escolhidas. Para facilitar a investigacdo dos graficos, uma linha de tendéncia
pode ser criada (PEREIRA; MANOSSO; FOSSATI, 2019). Além disso, € necessario
checar se existe alta correlacdo entre as variaveis para reduzir complicacdes de
multicolinearidade no modelo (SIMOES, 2008) (a confirmacdo também pode ser
realizada na etapa descrita anteriormente e em conjunto com a anélise dos gréaficos da
PCA). Uma limitacdo encontrada na MLR se da por conta de 0 modelo ser baseado na
resolucdo de um sistema de equacles lineares simultaneas, portanto, o nimero de

amostras deve ser 0 mesmo ou maior do que o0 numero de variaveis.

3.5.2 Regressdo por Minimos Quadrados Parciais (PLS)

Nos casos em que 0 nimero de observacdes é menor do que a quantidade de
variaveis, o método de PLS se torna uma alternativa. Além disso, tal método possui a
vantagem de ndo ser afetado pela multicolinearidade (MORELLATO, 2010).

A PLS emprega ambas as informagdes da matriz X quanto da matriz Y. Assim
como na MLR, a PLS pode ser expressa pela Equagdo 10. Em relagdo aos erros, em ambos
0s modelos, as suposi¢des sdo similares, exceto pela distribuicdo (abordagem livre de
distribuicdo) (MORELLATO, 2010). As matrizes sdo entdo dividas a0 mesmo tempo
num produto de duas matrizes de “scores” e “loadings”. Por fim, as novas matrizes

“scores” sdo relacionadas linearmente entre si, dando origem ao modelo PLS (SIM()ES,
2008).
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3.5.3 Analise Discriminante Linear (LDA)

O método LDA geralmente é utilizado para classificar, controlar a qualidade,
explorar (PONTES, 2009) e reduzir a dimensionalidade de um grupo de dados
(FERNANDES; BALA, 2013). A LDA ¢é fundamentada em definir fungdes
discriminantes lineares as quais aumentam a variancia entre as categorias e diminuem a
variancia dentro de cada categoria (BRUNS; FAIGLE, 1984). Com estabelecimento de
um modelo LDA com resultados aceitaveis, é possivel concluir que existe uma distin¢éo
mensurdvel e maximizada entre as classes de dados. A combinacdo linear obtida como
resultado pode ser utilizada como um classificador (REZENDE; FILHO; VIEIRA, 2019),
ou seja, serd possivel predizer qual categoria a amostra externa faz parte (COSTA et al.,
2007). Apesar de a LDA ser um método simples de classificacdo, a linearidade de tal

andlise pode ndo ser adequada para todos os casos (SILVA; MACEDO, 2021).

3.6 Predicao de atributos sensoriais de emolientes por medidas indiretas

Os emolientes sdo ingredientes que cumprem um papel importante nas
caracteristicas sensoriais do produto cosmético final. S&o pecas chaves que influenciam
como o consumidor percebera o produto cosmético em sua pele e/ou cabelo. Em geral,
sdo poucas as referéncias bibliogréaficas sobre avaliacdo sensorial de cosméticos e,
particularmente, de emolientes. Além disso, existem ainda menos trabalhos que

correlacionem as propriedades fisico-quimicas de emolientes com dados sensoriais.

Masaki e Totani (1998), conseguiram demonstrar uma correlacdo linear negativa
(com o coeficiente de correlacdo igual a -0,758) entre o coeficiente de friccdo e o atributo
sensorial “suavidade” utilizando cinco emolientes entre ésteres e silicones. A suavidade
foi mensurada por cinco painelistas que espalharam o emoliente em uma determinada
area durante cinco voltas com os dedos e ap6s trinta minutos, avaliaram a suavidade na

pele.

Parente, Gambaro e Solana (2005), investigaram oito emolientes liquidos (6leo
mineral, Oleo de girassol, esqualano, oleato de decila, miristato de isopropila,
octildodecanol, dimeticona e ciclometicone) para determinar a relagdo entre as medidas

sensoriais e instrumentais. Na analise sensorial foram avaliados os seguintes atributos:
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dificuldade de espalhamento, brilho, residuo, pegajosidade, escorregamento, maciez e
oleosidade. As propriedades fisico-quimicas medidas foram a espalhabilidade,
viscosidade e tensdo superficial. Os dados coletados foram entdo analisados
estatisticamente por Analise de Variancia (ANOVA), Anélise de Componentes Principais
(PCA) e Regressdo por Minimos Quadrados Parciais (PLS). A PLS revelou que os
atributos sensoriais dos emolientes podem ser bem previstos por medidas instrumentais.
Brilho, residuo e oleosidade foram correlacionados com a tensdo superficial e
espalhabilidade, enquanto a viscosidade instrumental foi correlacionada com a

dificuldade de espalhamento, pegajosidade, maciez e escorregamento.

Savary, Grisel e Picard (2013), investigaram o impacto dos emolientes nas
propriedades de espalhabilidade de produtos cosméticos combinando a andlise sensorial
e a instrumental. No estudo, quatro emolientes (tetraetilhexanoato de pentaeritritila,
dipentaeritritila pentaisononanoato, dicaprilato de propanodiol e ciclopentasiloxano)
foram incorporados separadamente em uma fase oleosa e em diferentes emulsdes 6leo em
agua. A caracterizacdo do espalhamento nas fases oleosas foi realizada através do angulo
de contato de uma gota de solucdo em deposicdo na superficie plana de
polimetilmetacrilato (PMMA). O procedimento sensorial foi baseado no espalhamento
espontaneo das fases oleosas na pele. Com relagdo as emulsdes, os resultados revelaram
uma correlacdo clara entre a avaliacdo de espalhamento in vivo e os parametros do
coeficiente de atrito medidos pelo texturémetro. Os autores conseguiram estabelecer uma
boa correlacdo entre a analise sensorial in vivo e as medidas instrumentais de 6leos e
emulsdes, prometendo assim o possivel desenvolvimento de ferramentas preditivas para

avaliar a espalhabilidade.

Miyahara (2017), mostrou que hidrocarbonetos possuem uma correlagdo negativa
entre a espalhabilidade e seu peso molecular. Entretanto, os dleos de silicone se
comportam de forma diferente, uma vez que as ligacdes Si-O permitem uma maior

espalhabilidade na pele mesmo com altos pesos moleculares.

Em 2017, Douguet et al., estudaram o impacto das propriedades estruturais e
fisico-quimicas dos emolientes em sua espalhabilidade. Os emolientes classificados como
ésteres, silicones, 6leos vegetais e minerais, foram analisados totalizando cinquenta e trés
amostras. As propriedades fisico-quimicas medidas foram a viscosidade, tenséo
superficial, densidade e espalhabilidade. Dois métodos diferentes foram utilizados para

caracterizar a espalhabilidade: o angulo de contato e valor da espalhabilidade. Além disso,
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um substituto artificial da pele foi usado como substrato poroso artificial para medir a
espalhabilidade. A regressdo por PLS dos dados fisico-quimicos e do valor de
espalhamento revelou que a viscosidade tem um grande impacto no comportamento de
espalhamento dos emolientes, seja qual for o seu tipo quimico. A andlise estatistica
permitiu o desenvolvimento de modelos preditivos confiaveis como uma ferramenta

poderosa para os formuladores preverem a espalhabilidade de emolientes.

Chao et al. (2018), investigaram a relacdo das propriedades fisico-quimicas de
treze emolientes com seus respectivos atributos sensoriais. Os emolientes investigados
foram trés hidrocarbonetos, seis ésteres, um éter, um silicone e duas misturas
éster/hidrocarboneto. O estudo analisou a viscosidade, densidade, indice de refracdo,
volatilidade, angulo de contato, tensdo superficial e duas propriedades de superficie
secundaria deduzidas da tensdo superficial: componente polar e dispersiva, como
propriedades fisico-quimicas. Na analise de dados foi usado a PCA para as propriedades
fisico-quimicas, a Andlise de Agrupamento Hierarquico (HCA) para descobrir como 0s
emolientes poderiam ser agrupados de acordo com suas propriedades fisico-quimicas e o
Mosaic Plots para os dados sensoriais. Com o resultado obtido no trabalho, foi possivel
estabelecer uma base para prever a espalhabilidade de emolientes correlacionando com
coeficiente de espalhamento no Teflon®, uma quantidade fisico-quimica que combina a

tensdo superficial ao cosseno do angulo de contato.

Em 2018, Parente, Gdmbaro e Ares , realizaram a ANOVA nas propriedades
sensoriais de oito emolientes (dimeticona, ciclometicona, miristato de isopropila,
octildodecanol, 6leo de emu, éleo de fiandu e dois produtos obtidos por fracionamento
térmico de 6leo de fiandu - estearina e oleina). Na analise sensorial foram avaliados os
atributos: dificuldade de espalhamento, brilho, residuo, pegajosidade e oleosidade. A
PCA dos atributos sensoriais avaliados foi usada para ilustrar a relagdo entre as variaveis
e as amostras. Os emolientes puderam ser entdo caracterizados como secos, protetores e

gordurosos.

Berkey et al. (2020), foram capazes de fornecer uma nova base racional para a
escolha do emoliente e seus efeitos nas propriedades biomecénicas que afetam a fungéo
de barreira do estrato corneo (EC) e consequentemente, na percepc¢do do consumidor. O
estudo envolveu quatorze emolientes (carbonato de dipropilheptilo, octiloctanoato,
adipato de dibutila, 2-etilhexil benzoato, isononil isononanoato, hexildecanol, éter 2-

propilheptilo, pentadecano e heptadecano, carbonato de dicaprilil, éter dicaprilico,
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propilheptil caprilato, oleil erucato, triglicerideo caprilico e glicerol). O trabalho
demonstrou que os emolientes podem reduzir o estresse mecéanico do EC e 0 peso
molecular, a difusividade do estrato corneo, area de superficie polar e a viscosidade sdo

preditivos dessa capacidade.

Bom et al. (2021), estudaram a correlacdo das propriedades fisico-quimicas, com
a espalhabilidade sensorial para alternativas sustentaveis ao uso de petrolatos e
dimeticones atraves da analise multivariada MLR. Os autores encontraram modelos de
predicdo satisfatorios para espalhabilidade com os parametros viscosidade, densidade e

temperatura média de fusdo (para o modelo petrolato).



4 METODOLOGIA

49

A metodologia do presente trabalho pode ser distribuida em trés partes: analise

sensorial, obtencéo dos dados instrumentais e tedricos, e por fim, a anélise estatistica.

4.1 Analise Sensorial

A analise sensorial foi realizada para obter a descri¢do quantitativa de 23 matérias-

primas emolientes (TABELA 4) através de Painel Treinado.

Tabela 4 — Emolientes analisados no Painel Treinado.

Nomenclatura INCI

Classificagéo

Oleo de Canola (CO)

Triglicerideo Caprilico/Caprico (CCT)
Ciclopentasiloxano (C)
Ciclopentasiloxano (e) Dimeticonol (CD)

Decano (e) Dodecano (DD)

Decil Oleato (DO)

Eter Dicaprilico (DE)

Succinato de diheptilo (e) Capriloil glicerina/Copolimero de
Acido Sebacico 350 (DSCGSAC 350)

Succinato de diheptilo (e) Capriloil glicerina/Copolimero de

Acido Sebécico 50 (DSCGSAC 50)
Malato de Diisostearil (DM)

Dimeticona 350 (D350)
Dimeticona 50 (D50)
Oleato de Etila (EO)

Oleo de Girassol (HO)

Isoamil Caprilato/Caprato (e) Agua (€) Alcool isoamilico (e)
Acido caprilico (e) Acido caprico (ICCAICC)
Laurato de isoamila (IL)

Laurato de isoamil (e) Diheptanoato de propilenoglicol (ILPGD)
Isonanoato de isononila (I1)

Miristato de isopropila (IM)

Palmitato de isopropila (IP)

Octildodecanol (O)

Caprilato de propilheptilo (PC)

Citrato de triisostearil (TC)

Oleo vegetal
Triglicerideo
Silicone
Silicone
Alcano
Ester
Eter
Ester/acido graxo

Ester/4cido graxo

Ester
Silicone
Silicone

Ester

Oleo vegetal

Ester/alcool graxo/acido
graxo
Ester

Ester
Ester
Ester
Ester
Alcool Graxo
Ester
Ester

Fonte: da autora (2021).
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As avaliacdes foram conduzidas em cabines sensoriais com 14 avaliadores

treinados. Nas cabines sensoriais, a temperatura e umidade foram observadas e

controladas durante todo o estudo. As amostras de emolientes foram aplicadas direto nos

bracos dos avaliadores na quantidade de 25ul com uma pipeta automatica em um local

delimitado.

A Tabela 5 disp6e dos atributos e metodologia de avalicdo dos aspectos sensoriais

analisados no presente trabalho.

Tabela 5 — Atributos Sensoriais e Método de Avaliag&o.

(continua).
Atributo Método de Avaliacéo
~_ O produto foi aplicado no local delimitado e foi contabilizado o
Ponto de Absorgdo . ~ L
(PA) namero de rotagdes necessarias para o produto comegar a ser

absorvido pela pele.

O produto foi aplicado no local delimitado e 15 rotagdes foram

Espalhabilidade (E) feitas. Durante o processo, a facilidade de espalhar o produto foi

Deslizamento (D)

Pegajosidade (P)

Filme Aveludado
(FA)

Toque Seco (TS)

Brilho na Pele
Imediato (BI)

Brilho na Pele
Residual (BR)

avaliada.

O produto foi aplicado no local delimitado e 15 rotagdes foram
feitas. Logo depois, a facilidade em escorregar o dedo sobre a pele
foi avaliada.

O produto foi aplicado no local delimitado e 15 rotacdes foram
feitas. Depois de 1 minuto, o dorso dos dedos indicador e médio
foram pressionados contra o local.

O produto foi aplicado no local delimitado e 15 rotacdes foram
feitas. Depois de 2 minutos, os dedos foram deslizados gentilmente
sobre o local delimitado.

O produto foi aplicado no local delimitado e 15 rotacdes foram
feitas. Depois de 2 minutos, o brilho da pele, a oleosidade com os
dedos indicador ou médio e a pegajosidade com o dorso dos dedos,
foram avaliados.

O produto foi aplicado no local delimitado e 15 rota¢des foram
feitas. Imediatamente, o braco foi erguido contraluz e avaliado.

Apo6s 2 minutos da aplicagdao do produto no local delimitado, a
avaliacdo para o brilho na pele foi realizada novamente.
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Tabela 5 — Atributos Sensoriais e Método de Avaliacao.

(concluséo).

Atributo Método de Avaliagéo
. O produto foi aplicado no local delimitado e 15 rota¢fes foram
Oleosidade . )
Imediata (OI) feitas. Imediatamente, os dedos foram passados sobre o local e
1 entre si. A intensidade da oleosidade foi avaliada.
. O produto foi aplicado no local delimitado e 15 rota¢fes foram
Oleosidade feitas. Apds 2 minutos, os dedos foram passados sobre o local e
Residual (OR) AP ’ P

entre si. A intensidade da oleosidade foi avaliada.

O produto foi aplicado no local delimitado e 15 rotagdes foram
feitas. Imediatamente, o dedo indicador ou médio foi deslizado
sobre o local.

Filme Gorduroso
Imediato (FGI)

O produto foi aplicado no local delimitado e 15 rotagdes foram
feitas. Apds 2 minutos, o dedo indicador ou médio foi deslizado
sobre o local.

Filme Gorduroso
Residual (FGR)

Fonte: da autora (2021).

Cada atributo avaliado, exceto o Ponto de Absorcéo, foi quantificado em escala
linear ndo estruturada de 10 cm ancorada em pouco/meio/muito de acordo com as
referéncias quantitativas para cada atributo. Para o atributo Ponto de Absorcédo, foi
registrado o nimero de rotacfes necessarias para que o produto comecasse a ser absorvido
pela pele. Apds as avaliagOes, o calculo das medias e desvio padréo para cada atributo foi

realizado.

4.2 Dados Teoricos e Experimentais

4.2.1 Dados Tedricos

Dentre os 23 emolientes estudados, 13 emolientes que ndo sdo misturas, ou seja,
componentes moleculares, tiveram sua notacdo quimica SMILES (Simplified Molecular
Input Line Entry System) como input no software o0 ACD/ChemSketch® (disponivel em:
http://www.acdlabs.com/resources/freeware/chemsketch/). Feito isso, foi possivel

calcular as propriedades das moléculas como peso molecular, tensdo superficial,
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polarizabilidade e o log P, utilizando a ferramenta “calculate” da versdo gratuita do
software. Apenas o numero de receptores de ligacdo de hidrogénio e a superficie polar
foram obtidos através do banco de dados online ChemSpider (disponivel em:

http://www.chemspider.com/).

4.2.2 Dados Instrumentais

Os procedimentos experimentais foram realizados em conjunto com a Natura
Cosméticos S/A. Maiores detalhes sobre os materiais utilizados e procedimento

experimental se encontram no Apéndice A.
Densidade

O procedimento experimental para determinar a densidade dos emolientes foi
realizado por um densimetro digital da marca Metler Toledo DMA48 (FIGURA 18), a
25°C.

Figura 18 — Densimetro Digital.

Fonte: da autora (2021).

indice de Refrac&o

O indice de refracdo dos emolientes foi determinado utilizando um refratdmetro,
sendo os experimentos conduzidos digital da marca Metler Toledo, modelo RED40D
(FIGURA 19), sendo os experimentos conduzidos a 20°C.
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Figura 19 - Refratdmetro Digital.

Fonte: da autora (2021).

Teor de volateis

O procedimento experimental para determinar teor de volateis de emolientes foi
realizado segundo o principio gravimétrico, ou seja, onde o teor de umidade é baseado na
perda de massa de uma amostra dessecada por aquecimento. O equipamento utilizado foi
a balanca de umidade da marca Metler Toledo, modelo H38 Halogen (FIGURA 20). A
amostra foi aquecida até a temperatura de 40°C e mantida durante o tempo de analise pré-

selecionado de 3 minutos.

Figura 20 - Balanga de umidade.

IR A |

)

Fonte: da autora (2021).

Coeficiente de friccéo

O procedimento experimental para determinar o coeficiente de friccdo dos
emolientes foi realizado em um redbmetro Hibrido Discovery modelo HR20 da marca TA
Instruments com a geometria de quatro bolas (FIGURA 21) e forca axial igual a 2 N.
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Figura 21 — Geometria Peltier Plate Tribo (4 bolas).
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Fonte: da autora (2021).
Viscosidade

A viscosidade foi determinada em ensaios de curva de fluxo, utilizando a faixa de
tenséo de cisalhamento de 0 a 200 s e com a geometria de placas paralelas (50 mm de

didmetro). As medidas foram realizadas em um reémetro Hibrido Discovery, modelo HR-
3 da marca TA Instruments (FIGURA 22).

Figura 22 — ReGmetro.

Fonte: da autora (2021).

Tensao Superficial e Interfacial

Os ensaios foram realizados em um tensidmetro digital (FIGURA 23) e através do

método Placa de Wilhelmy. No caso dos ensaios para a tensdo interfacial, a agua foi
utilizada como segunda fase.
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Figura 23 — Tensidmetro.

Fonte: Dataphysics (2020).

4.3 Anélise Estatistica

As andlises foram realizadas de forma separada em dois grupos de emolientes com

numero de amostras (n) diferentes:
e Grupo I (n=13): emolientes “puros” que permitiram o desenho de suas
moléculas no ACD/Chemsketch e posterior calculo de suas propriedades;

e Grupo Il (n=20): emolientes puros e misturas contendo somente dados de
propriedades obtidas experimentalmente.

Tanto as propriedades sensoriais, aqui chamadas de varidveis respostas (y) quanto
as propriedades fisico-quimicas ou variaveis descritivas (X) de ambos os grupos, foram
tratadas nas seguintes etapas: estatistica descritiva, regressao linear, PCA, MLR e LDA.
Nas trés ultimas etapas, o software gratuito Chemoface (NUNES et al., 2012) foi utilizado

por oferecer uma interface amigavel e acessivel.

Estatistica descritiva

Foi determinada a média e o desvio padrao dos dados obtidos em duplicata.

Regressao linear

Primeiramente, os conjuntos de dados x e y foram testados realizando uma simples

correlacdo linear para verificar se existia uma relagdo diretamente linear entre cada
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conjunto de propriedades sensoriais e fisico-quimicas. Para essa etapa utilizou-se o
programa Excel e a fung@o “=CORREL”. Posteriormente, as relagdes com alto valores de
coeficiente de Pearson foram plotadas em gréaficos de disperséo para checar as provaveis
correlagdes. Da mesma forma, a existéncia de correlacdo entre todos conjuntos X-x
possiveis foi verificada, mas com o intuito de esclarecer quais variaveis independentes

deveriam permanecer na criagdo dos modelos MLR.

PCA

A PCA, com o pré-processamento autoescalar foi executada no Chemoface para
a variavel independente, como forma de complementar a informacéo da etapa anterior
sobre as variaveis correlacionadas. Os gréficos contendo os valores de porcentagem de
variancia para cada PC e a contribuicdo de cada variavel original exercida sobre uma PC

(loading), foram avaliados e interpretados para tal finalidade.

MLR

O desenvolvimento dos modelos MLR ndo contou com nenhum tipo de pré-
processamento, mas a etapa preliminar de selecdo de amostras que compdem 0 grupo
teste foi realizada por selecdo manual. Para tal finalidade, 20% das amostras foram
selecionadas de forma que representassem mais fielmente o conjunto de dados (valores
maximos, minimos e médios). Para o grupo I, onde n=13, 3 amostras foram utilizadas no
grupo teste e para o grupo Il, onde n=20, 4 amostras foram utilizadas para o grupo teste.
As amostras do grupo teste servem para testar a capacidade preditiva do modelo e ndo
sdo utilizadas na etapa calibracdo. Feito isso, as etapas descritas na se¢do 3.5 tiveram

seguimento para cada grupo:

e Calibragdo: todas as amostras, em exce¢ao as selecionadas para o grupo teste,
foram usadas na calibragdo. A performance da calibracdo foi analisada através
da raiz do erro quadratico médio da calibragdo (RMSEc) e do coeficiente de

correlacdo da calibracdo (R3cal);

e Validacdo: os modelos foram avaliados pela validagéo cruzada leave-one-out
(LOO) e pelo teste de randomizacdo de y. Além disso, os pardmetros raiz do

erro quadratico médio da validagdo cruzada (RMSEcv), 0 coeficiente de
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correlagéo da validagéo cruzada (R%cv), raiz do erro quadratico médio do teste
randomizagdo de y (RMSEv.and), 0 coeficiente de correlagdo do teste
randomizacdo de y (R?v-rand) € 0 coeficiente de correlagdo RZp-y-rand, UM
parametro que penaliza 0 modelo pela diferenca entre R2y.rand € R%cal, também
foram calculados (PRATIM RQY et al., 2009);

e Predicdo: os modelos foram testados usando as amostras do grupo teste
(validacdo externa) selecionadas previamente. A capacidade preditiva do
modelo foi avaliada através da raiz do erro quadratico médio de predicédo
(RMSEp) e do coeficiente de correlagio de predicio externa (R%pred). Segundo
Pratim roy et al. (2009), 0 RZpeqd pode ndo ser o suficiente para analisar
adequadamente a predicao externa, por depender do valor da média do grupo
de teste. Por isso, 0 R2 modificado (R2m), um parametro que da a importancia
para a diferenca entre r? (o quadrado do coeficiente de correlacio entre os
valores medidos e preditos) e r% (o quadrado do coeficiente de correlacio entre
os valores medidos e preditos com intersecao no eixo zero) também foi levado

em consideracdo na analise.

Em relagio as faixas para os coeficientes de correlagdo, modelos com R%> 0,8 para
calibragdo e > 0,5 para validacio e teste, além de valores de RMSE e R? no bons para o
teste de randomizacédo de y (Kiralj & Ferreira, 2009; Tropsha, 2010) sdo vistos como
validos. Chirico e Gramatica (2011), indicam valores de R%> 0,7 para calibracdo e > 0,6

para validacéo e teste.

LDA

Para o desenvolvimento dos modelos LDA, primeiramente, realizou-se a
classificacdo de todas as propriedades em categorias 1, 2 e 3. Os nimeros indicam
respectivamente valores baixos, médios e altos. Em seguida, o desenvolvimento do
modelo classificatorio prosseguiu da mesma forma que modelagem MLR, com excec¢ao
da verificacdo dos parametros. Para entender melhor os resultados do modelo, as
porcentagens de acertos da calibracdo, randomizacdo de y, validacdo cruzada e de
predicdo foram avaliadas.
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5 RESULTADOS E DISCUSSOES

As médias da intensidade dos atributos sensoriais obtidos através do painel

treinado estao dispostos na Tabela 6 e os respectivos desvios padréo no apéndice B.

Tabela 6 — Resultado das Intensidades Médias dos atributos sensoriais.

Intensidade Média (cm) dos atributos sensoriais

Emolientes — o
E D p FA TS BI BR Ol OR (I_E 8 PA
IP 997 997 0,03 545 0,35 997 995 996 9,77 0,04 0,03 34,00

DE 997 997 003 539 058 997 988 99 9,7 0,03 0,03 37,00
I 997 996 003 528 064 99 983 99 995 0,03 0,04 34,00
PC 997 99 0,03 534 0,71 99 992 99 9,87 0,03 0,03 3500
CCT 997 996 0,03 593 059 997 991 997 996 0,04 0,04 29,00
@) 997 996 0,03 568 028 997 994 99 99 0,04 0,03 23,00
CO 996 995 0,04 579 066 997 995 996 996 0,04 0,04 22,50
HO 981 9,75 0,03 5595 043 997 994 997 996 0,04 0,04 21,00
DM 0,06 0,05 994 004 003 946 904 127 105 205 186 3,00
TC 0,04 004 99 004 0,04 899 837 112 088 1,65 123 3,00
C 99 991 002 431 043 9,88 849 883 7,26 0,02 0,01 29,00
EO 996 9,89 002 538 005 99% 93 974 8,7 003 0,03 37,00
ICCAICC 994 995 0,03 497 003 997 917 937 8,72 0,03 0,02 3550
ILPGD 99 982 003 454 008 99 9,02 936 851 001 003 32,00
DD 988 994 001 394 064 988 791 854 7,13 0,01 0,01 29,5
D350 517 513 228 565 0,15 988 95 695 649 458 4,06 7,38

POCOSAC 483 473 260 542 014 983 945 7.04 644 450 426 696

D50 850 8,48 004 493 002 997 997 88 88 001 0,03 14,00

PSCOSAC 833 842 003 445 002 997 997 88 88 003 003 14,00

CD 717 7,23 305 593 003 997 996 6,68 664 099 1,00 10,00
IM 997 9,97 003 571 064 99 9955 996 9,86 0,035 0,04 3500
DO 996 9,9 003 508 034 9,96 9945 9,96 996 003 004 32,00
EO 981 977 002 524 018 991 936 953 871 004 003 3727
IL 994 990 001 520 003 99 945 951 856 001 001 36,00

Fonte: da autora (2021). Legenda: Oleo de Canola (CO); Triglicerideo Caprilico/Caprico
(CCT); Ciclopentasiloxano (C); Ciclopentasiloxano e Dimeticonol (CD); Decano (and)
Dodecano (DD); Decil Oleato (DO); Eter Dicaprilico (DE); Succinato de diheptilo (e) Capriloil
glicerina/Copolimero de Acido Sebacico 350 (DSCGSAC 350); Succinato de diheptilo (e)
Capriloil glicerina/Copolimero de Acido Sebacico 50 (DSCGSAC 50); Malato de Diisostearil
(DM); Dimeticona 350 (D350); Dimeticona 50 (D50); Ethyl Oleate (EO); Oleo de Girassol
(HO); Isoamil Caprilato/Caprato (e) Agua (e) Alcool isoamilico (e) Acido caprilico (e) Acido
caprico (ICCAICC); Laurato de isoamila (IL); Laurato de isoamil (e) Diheptanoato de
propilenoglicol (ILPGD); Isonanoato de isononila (I1); Miristato de isopropila (IM); Palmitato
de isopropila (IP); Octildodecanol (O); Caprilato de propilheptilo (PC); Citrato de triisostearil
(TC); Espalhabilidade (E); Deslizamento (D); Pegajosidade (P); Filme Aveludado (FA); Toque
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Seco (TS); Brilho na Pele Imediato (BI); Brilho na Pele Residual (BR); Oleosidade Imediata
(QOD); Oleosidade Residual (OR); Filme Gorduroso Imediato (FGI); Filme Gorduroso Residual
(FGR); Ponto de Absorcédo (PA).

Através da Tabela 6 é possivel observar que em algumas categorias sensoriais, 0
conjunto de valores para os emolientes estdo no extremo minimo ou maximo. Por
exemplo, o fator pegajosidade possui a maioria dos seus valores < 0,05, mas para outros

emolientes pode chegar a > 9.

Como o painel treinado foi realizado para as matérias-primas oleosas (0s
emolientes), é de se esperar que os emolientes tenham valores altos para os atributos
brilno imediato e brilho residual. Para os atributos oleosidade imediata e oleosidade
residual, o mesmo pode ser dito, exceto para os emolientes Malato de Diisostearil e
Citrato de Triisostearil, que possuem baixa oleosidade, mas um alto filme gorduroso em
comparagao a outros emolientes. Os atributos espalhabilidade e deslizamento também séo
altos para todos os emolientes, exceto para Malato de Diisostearil e Citrato de Triisostearil
que possuem valores baixos desses atributos, mas altos valores de pegajosidade. Outra
peculiaridade dos emolientes Malato de Diisostearil e Citrato de Triisostearil é que estes
apresentam valores baixos para filme aveludado e para o atributo ponto de absorcéo.
Porém, os dois possuem valores altos/médios para filmes gordurosos imediatos e
residuais. Os emolientes Succinato de Diheptilo (e) Capriloil Glicerina/Copolimero de
Acido Sebécico 350 e Dimeticona 350 também apresentam valores menores no ponto de
absorcdo, valores altos/médios para filmes gordurosos imediatos e residuais e valores

médios para a pegajosidade se comparado aos outros ingredientes.

As médias dos dados fisico-quimicos experimentais e tedricos de ambos 0s grupos
sdo mostrados na Tabela 7 e 8. Os dados obtidos por reometria tanto para a viscosidade,

quanto para o coeficiente de friccdo estdo no Apéndice C.
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T 3 3
= S & R gL =
_ 83 2¢ SE o -8 gSE
Emoliente o £ Qo Sy 2 28 c¢52
€3 N =R 2 28 S 8E
QL ° S o .=
o a n
IP 298,50 3,64 2,63 8,49 2 30,1
IM 270,50 3,27 2,60 7,43 2 29,7
DE 242,40 3,09 0,90 7,36 1 28,1
DO 422,70 5,30 2,60 12,94 2 31,8
I 284,50 3,45 2,63 7,78 2 27,8
PC 284,00 3,46 2,63 7,96 2 29,9
0] 298,50 3,81 2,00 9,19 1 31,1
DM 639,00 7,62 7,30 16,87 5 34,4
TC 949,60 11,37 9,90 26,45 7 34,8
EO 310,50 3,83 2,60 8,69 2 31,0
IL 270,50 3,27 2,60 7,43 2 29,7
C 370,77 3,92 4,62 5,20 5 19,0
CCT 526,80 5,98 7,90 9,47 6 34,7

Fonte: da autora (2021). Legenda: Triglicerideo Caprilico/Caprico (CCT); Ciclopentasiloxano
(C); Decil Oleato (DO); Eter Dicaprilico (DE); Malato de Diisostearil (DM); Ethyl Oleate (EO);
Laurato de isoamila (IL); Isonanoato de isononila (11); Miristato de isopropila (IM); Palmitato
de isopropila (IP); Octildodecanol (O); Caprilato de propilheptilo (PC); Citrato de triisostearil

A Tabela 7 mostra que o peso molecular dos emolientes do grupo | esta entre 200

e 950 g/mol. A polarizabilidade permanece entre os valores de 3 a 5,5 102 m3, exceto

para 0 Malato de Diisostearil, Citrato de Triisostearil e Triglicerideo Caprilico/Céprico,

ou seja, possuem uma capacidade maior de polarizar frente a um campo elétrico em

relacdo aos outros emolientes. Isso pode ser justificado, uma vez que tais emolientes

possuem duas e trés ligacdes ésteres respectivamente. Da mesma forma, a superficie polar

para esses emolientes € maior, enquanto para o Unico éter da tabela (éter dicaprilico) é

menor. Todos os valores de log P se encontram na faixa de substéncias lipofilicas. Em

relacdo a tenséo superficial, o Unico emoliente que se destoa € o ciclopentasiloxano com

uma baixa tensdo superficial que ¢é caracteristica de silicones.



Tabela 8 — Dados fisico-quimicos dos emolientes do grupo 11 (n=20).

(5]
2 P v o B oS B T~
. €3 8 2% Z2gx Su SEE §32E
Emoliente zE S8 <28 2% 53 252 Z2¢£2
£s 28 £S5 % 8% RLE e3E
= S . > S @ =
O
IP 0,854 0,093 1,438 7,670 0,199 28,373 27,11
DE 0,803 0,121 1,431 4,953 0,200 27,262 34,65
I 0,854 0,128 1,436 6,123 0,300 26,131 28,79
PC 0,860 0,106 1,439 6,048 0,100 27,715 33,48
CCT 0,941 0,104 1,450 24,928 0,199 29,071 21,49
0] 0,842 0,098 1,452 45,346 0,100 29,188 29,78
(6(0) 0,915 0,085 1,473 57,759 0,199 32,908 25,64
HO 0,905 0,092 1,469 60,443 0,199 32,737 26,99
DM 0,908 0,118 1,460 2306,630 0,100 26,937 22,15
TC 0,903 0,119 1,461 5349,302 0,100 23,702 38,75
C 0,954 0,151 1,396 5,349 1,101 18,230 39,39
EO 0,868 0,109 1,451 7,294 0,199 30,423 27,60
ICCAICC 0,857 0,112 1,428 4,238 0,497 26,794 5,00
ILPGD 0,854 0,098 1,438 7,305 0,200 28,849 28,36
DD 0,745 0,117 1,421 3,107 0,893 24,239 49,86
D350 0,972 0,176 1,406 318,160 0,199 20,642 30,14
DSCGSAC 350 0,994 0,086 1,455 339,882 0,100 31,133 10,78
D50 0,957 0,179 1,433 46,127 0,200 21,545 39,51
DSCGSAC 50 0,962 0,100 1,447 45,387 0,097 30,340 13,62
CD 0,958 0,140 1,399 3433255 0,399 18,691 38,85

Fonte: da autora (2021). Legenda: Oleo de Canola (CO); Triglicerideo Caprilico/Céprico
(CCT); Ciclopentasiloxano (C); Ciclopentasiloxano e Dimeticonol (CD); Decano (and)
Dodecano (DD); Decil Oleato (DO); Eter Dicaprilico (DE); Succinato de diheptilo (e) Capriloil
glicerina/Copolimero de Acido Sebécico 350 (DSCGSAC 350); Succinato de diheptilo (e)
Capriloil glicerina/Copolimero de Acido Sebacico 50 (DSCGSAC 50); Malato de Diisostearil
(DM); Dimeticona 350 (D350); Dimeticona 50 (D50); Ethyl Oleate (EO); Oleo de Girassol
(HO); Isoamil Caprilato/Caprato (e) Agua (e) Alcool isoamilico (e) Acido caprilico (e) Acido
caprico (ICCAICC); Laurato de isoamila (IL); Laurato de isoamil (e) Diheptanoato de
propilenoglicol (ILPGD); Isonanoato de isononila (I1); Miristato de isopropila (IM); Palmitato
de isopropila (IP); Octildodecanol (O); Caprilato de propilheptilo (PC); Citrato de triisostearil
(TC);

A Tabela 8 mostra que todos os emolientes classificados como silicone possuem
valores menores de tensdo superficial e os mais altos coeficientes de friccdo. A
viscosidade dos emolientes apresentou uma faixa ampla de valores de 3,11 cP a 5349,30
cP. O teor de volateis ndo foi muito expressivo, exceto para 0s emolientes
Cyclopentasiloxane e Decano (e) Dodecano, com valor igual a 1,10 e 0,89%,

respectivamente. Além disso, as misturas Isoamil Caprilato/Caprato (e) Agua (e) Alcool
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isoamilico (e) Acido caprilico (e) Acido caprico, Succinato de diheptilo (e) Capriloil
glicerina/Copolimero de Acido Sebacico 350 e 50, apresentaram valores baixos para a
tensdo interfacial. Tal observagéo pode ser explicada devido ao primeiro emoliente citado
possuir &gua em sua mistura e os outros dois possuirem Capriloil Glicerina, reduzindo a

tensdo entre as superficies &gua-emoliente.

Com todos os experimentos realizados, a criagdo dos modelos foi iniciada.
Primeiramente, para 0s conjuntos de dados x (parametros fisico-quimicos) e y
(parametros sensoriais) foi realizada uma investigacdo da correlacdo linear univariada.

Os resultados estéo dispostos nas Tabelas 9 e 10.

Tabela 9 — Matriz de correlacdo entre parametros sensoriais e fisico-quimicos dos
emolientes do grupo I.

5 8 E_ o _
¥ g3 £% Sk o 2% gie
<o % ~ c_g = ;-)_C', g5 A=
o o n
E -0,87 -0,88 -0,77 -0,89 -0,67 -0,48
D -0,87 -0,88 -0,77 -0,89 -0,67 -0,48
P 0,87 0,88 0,77 0,89 0,67 0,48
FA -0,85 -0,85 -0,74 -0,85 -0,68 -0,33
TS -0,46 -0,48 -0,34 -0,53 -0,26 -0,33
BI -0,93 -0,93 -0,80 -0,93 -0,72 -0,40
BR -0,66 -0,62 -0,63 -0,53 -0,71 0,18
0] -0,87 -0,88 -0,78 -0,87 -0,70 -0,41
OR -0,85 -0,84 -0,77 -0,82 -0,71 -0,31
FGI 0,83 0,84 0,74 0,84 0,64 0,48
FGR 0,78 0,79 0,70 0,79 0,60 0,48
PA -0,88 -0,88 -0,80 -0,85 -0,70 -0,45

Fonte: da autora (2021). Legenda: Espalhabilidade (E); Deslizamento (D); Pegajosidade (P);
Filme Aveludado (FA); Toque Seco (TS); Brilho na Pele Imediato (BI); Brilho na Pele Residual
(BR); Oleosidade Imediata (Ol); Oleosidade Residual (OR); Filme Gorduroso Imediato (FGI);
Filme Gorduroso Residual (FGR); Ponto de Absorcéo (PA).
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Tabela 10 — Matriz de correlagéo entre parametros sensoriais e fisico-quimicos dos
emolientes do grupo I1.

— ) i) & < = —
£2 25 §% £§ §° [BE mEE B:E
<é 87 §8 =F 2 R
E -0,37 -0,18 -0,19 -0,78 0,30 0,22 0,04
D -0,37 -0,18 -0,19 -0,77 0,30 0,22 0,04
P 0,22 0,11 0,22 0,86 -0,25 -0,22 0,04
FA 0,04 -0,07 -0,23 -0,67 0,03 0,18 -0,13
TS -0,43 -0,23 0,04 -0,41 0,24 0,20 0,29
Bl -0,09 -0,06 -0,27 -0,83 0,14 0,19 -0,15
BR 0,28 -0,13 0,22 -0,30 -0,60 0,35 -0,33
Ol -0,26 -0,21 -0,11 -0,84 0,14 0,32 -0,08
OR -0,22 -0,23 -0,02 -0,80 0,01 0,37 -0,12
FGI 0,52 0,22 -0,06 0,29 -0,24 -0,17 -0,21
FGR 0,52 0,21 -0,07 0,26 -0,23 -0,16 -0,22
PA -0,64 -0,26 -0,13 -0,63 0,29 0,24 0,03

Fonte: da autora (2021). Legenda: Espalhabilidade (E); Deslizamento (D); Pegajosidade (P);
Filme Aveludado (FA); Toque Seco (TS); Brilho na Pele Imediato (BI); Brilho na Pele Residual
(BR); Oleosidade Imediata (Ol); Oleosidade Residual (OR); Filme Gorduroso Imediato (FGI);
Filme Gorduroso Residual (FGR); Ponto de Absorcéo (PA).

N&o existe consenso de qudo alta deve ser a correlacdo de Pearson, mas podemos

considerar a seguinte faixa:

e Forte correlagdo: |0,7| a|0,9];
e Moderada correlacdo: |0,4| a |0,699;
e Fraca correlagéo: |0,2| a |0,399|.

Portanto, as relagbes com forte correlacdo (em negrito) foram graficamente
investigadas para os dois grupos. As Figuras 24 e 25 compilam os graficos da apuragéo

de correlacgdes lineares simples.
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Figura 24 — Correlacéo linear entre parametros sensoriais e fisico-quimicos dos
emolientes do grupo I.
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Figura 24 — Correlacéo linear entre parametros sensoriais e fisico-quimicos dos
emolientes do grupo I.
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Figura 24 — Correlacéo linear entre parametros sensoriais e fisico-quimicos dos
emolientes do grupo I.
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Figura 24 — Correlacéo linear entre parametros sensoriais e fisico-quimicos dos
emolientes do grupo I.
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Figura 24 — Correlacéo linear entre parametros sensoriais e fisico-quimicos dos
emolientes do grupo I.
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Figura 24 — Correlacéo linear entre parametros sensoriais e fisico-quimicos dos

Filme Gorduroso

Brilho Imediato

emolientes do grupo I.
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A partir dos gréaficos, observa-se uma possivel correlagao entre o atributo sensorial
brilho imediato com as propriedades fisico-quimicas: peso molecular, polarizabilidade,
superficie polar e log P. Também é possivel observar provaveis correlacdes entre a
superficie polar e peso molecular com o ponto de absorcao. A superficie polar também
parece estar relacionada com a oleosidade imediata e a oleosidade residual. Para o restante
dos graficos, os pontos extremos podem ser os responsaveis pelo coeficiente de correlagéo

linear elevado.

Apesar de Miyahara (2017) encontrar uma correlacdo negativa entre peso
molecular e espalhabilidade para hidrocarbonetos, no presente trabalho, foram utilizadas
diferentes classes quimicas. Portanto, outras propriedades originadas das estruturas
quimicas como a presenca de as liga¢fes Si-O de silicones, dos oxigénios presentes nos
ésteres e éteres e as hidroxilas dos acidos graxos e alcool graxos, podem influenciar na
sensacdo de espalhamento do emoliente na pele. No entanto, o peso molecular parece
estar relacionado negativamente com o ponto de absorc¢do, ou seja, quanto maior o0 peso
molecular, menor o valor do ponto de absor¢do. A superficie polar que pode ser tratada
como um indicativo da polaridade da molécula e os atributos sensoriais oleosidade
imediata e residual, apresentam uma correlag@o negativa, visto que um emoliente apolar

tende a possuir um sensorial mais pesado e oleoso.

Figura 25 — Correlacdo linear entre pardmetros sensoriais e fisico-quimicos dos
emolientes do grupo 1.
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Figura 25 — Correlacdo linear entre parametros sensoriais e fisico-quimicos dos
emolientes do grupo I1.
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Fonte: da autora (2021).

A Figura 25 apresenta graficamente as possiveis correlacdes lineares para a
propriedade viscosidade, uma vez que somente ela apresentou valores do coeficiente de
Pearson elevados. Como a viscosidade é definida como a resisténcia ao movimento do
fluido, é esperada alguma relacdo entre espalhabilidade, deslizamento e pegajosidade.
Porém, uma possivel correlagdo com a viscosidade foi observada somente para
pegajosidade, oleosidade imediata, oleosidade residual e brilho imediato. Esses resultados
estdo em desacordo com os estudos de Douguet et al. (2017) e Parente, Gambaro e Solana
(2005) que constataram, por meio de andlises estatisticas, que a viscosidade possui
interferéncia no comportamento da espalhabilidade, independentemente da classe

quimica.

Concomitantemente, a investigacdo de colinearidade entre todos x e todos y
separadamente foi realizada, para verificar se duas ou mais variaveis possuem um alto
grau de correlacdo. As Tabelas de 11 a 12 mostram os testes de correlacdo de Pearson
para os grupos | e Il, respectivamente. As relagGes com forte correlacdo (em negrito)

foram graficamente investigadas para os dois grupos (APENDICES E e D).



72

Tabela 11 — Matriz de correlacédo entre parametros fisico-quimicos dos emolientes do
grupo | (n=13).

8 3 S
. g5 ZE SE o 58 gEE
Propriedade S E 8o S 4 5.3 c g Z
o~ < (<5 g D 5 S ~—
D == g_v xr .= w
o a n
Peso molecular (g/mol) 1,00
Polarizabilidade (102
cm?) 1,00* 1,00
e -15
S“perf'cfrﬁj)"ar (10 0,03* 090* 1,00
LogP 0,93* 0,96* 0,75 1,00
Receptor de ligacdo de H 0,86* 0,81 0,97* 0,62 1,00
Tensdo Superficial 051 056 044 063 022 1,00

(mN/m)

Fonte: da autora (2021). Legenda: O * indica que a investigacao grafica confirma a correlacdo
entre as propriedades.

Tabela 12 — Matriz de correlacdo entre parametros fisico-quimicos dos emolientes do
grupo Il (n=20).

| §0 gg %8 E_ s gfE gic
Propriedade % £ 28 S & 2% 5 <¢S5Z Z2&€Z
s £ £ 2'c > 28 2og 2g€
82 §F ET ¢ s "3 FES
S > S
Densidade (g/mL) 1,00
Coe]fl_clepte de 0,28 1,00
riccéo
indice de refracdo  -0,03  -0,69 1,00
Viscosidade (cP) 0,20 0,14 0,05 1,00
Teordevolatels ;o0 31 05 015 1,00
(%)
Tensdo Superficial - 15 5ggx  (ga* 037  -054 1,00
(mN/m)
Tensdo Interfacial 54, 546 039 024 040 057 100
(mN/m)

Fonte: da autora (2021). Legenda: O * indica que a investigacéo grafica confirma a correlacéo
entre as propriedades.

As propriedades polarizabilidade, superficie polar, receptor de ligacdo de

hidrogénio e log P estdo correlacionadas positivamente com o peso molecular. A relagdo
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positiva entre o log P e 0 peso molecular pode ser explicada devido a sensibilidade das
propriedades das classes quimicas aqui estudadas: com o aumento da cadeia de
hidrocarbonetos, uma maior hidrofobicidade é contabilizada na molécula e, portanto, o
log P consegue representar isso. A polarizabilidade e a superficie polar podem ser vistas
como indicativo da polaridade de uma molécula (ALANDER, 2019), e, portanto, estarem
correlacionadas positivamente traz algum sentido. As propriedades superficie polar e
receptores de ligacdo de hidrogénio parecem estar correlacionadas. Segundo Ertl (2007),
a informacdo sobre a superficie polar pode trazer alguma informacdo sobre as

caracteristicas de ligacao de hidrogénio.

Chao et al., (2018), também encontraram valores altos na correlacdo entre indice
de refracdo e tensdo superficial (R? = 0,806) para o conjunto emolientes contendo ésteres,
hidrocarbonetos, éteres e silicones. Os autores atribuiram tal correlacdo imprevista as

caracteristicas especificas do conjunto de dados estudados.

Na anéalise PCA realizada, a PC1 (Componente Principal 1) explica ou contém
cerca de 79,99% da variancia dos dados originais. As PC’s 2 e 3 explicam 14,91 e 4,98%,
respectivamente. Os demais PC’s (de 4 a 10) explicam muito pouco dos dados originais
(0,12% ao todo). Da mesma forma, para os dados dos emolientes do grupo Il, a PC1
explicou cerca de 53% da variancia dos dados originais. As PC’s 2 e 3 explicaram 21% e

15%, respectivamente.

As Figuras 26 e 27 mostram graficamente como as propriedades fisico-quimicas
de ambos os grupos se comportam na analise PCA. A projecdo da propriedade em cada
PC representa 0 seu peso e 0s angulos entre as projecOes se referem a como as
propriedades se correlacionam entre si.

Como a Figura 26 mostra, as propriedades log P, polarizabilidade, superficie
polar, peso molecular e receptores de ligagéo de hidrogénio possuem maior contribuicdo
positiva na PC1, indicando que a variabilidade dos conjuntos de dados pode ser explicada
principalmente por essas cinco propriedades. Além disso, para 0os emolientes do grupo I,
0 conjunto de propriedades polarizabilidade e peso molecular parecem estar

correlacionadas, devido ao pequeno angulo formado pelos vetores respectivos.
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Figura 27 — Gréaficos das componentes principais PC1 e PC2 com 0s pesos das

PC2 (21.30%)
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Como a Figura 27 mostra, as propriedades coeficiente de fricgdo, tensdo interfacial,
teor de volateis, indice de refracdo e tensdo superficial possuem maior contribuigdo na
PC1, indicando que a variabilidade dos conjuntos de dados pode ser explicada
principalmente por essas propriedades. Para os emolientes do grupo Il, a PCA indicou
que provavelmente a tensdo superficial e o coeficiente de friccdo possuem contribuigdes
de mesmo peso, ainda que em direcGes opostas (angulo entre vetores de aproximadamente
180°). O mesmo ocorreu para a tensdo interfacial e o indice de refracdo. O conjunto
densidade e viscosidade também parecem estar correlacionados, assim como a tenséo

interfacial e teor de volateis.

A partir da PCA em conjunto com os testes de coeficiente de Pearson, verificou-se
que algumas propriedades possuem um alto grau de correlacdo e devem ser excluidas para
0s proximos passos envolvendo modelagem, uma vez que variaveis altamente
correlacionadas poderiam contribuir de forma redundante para os modelos. A variaveis
que ndo apresentaram nenhuma correlacdo foram escolhidas, assim como uma de cada

conjunto de variaveis correlacionadas.

5.1 Modelos preditivos por MLR

Para o grupo |, as propriedades fisico-quimicas polarizabilidade, receptor de ligacéo
de hidrogénio e tensdo superficial foram usadas como descritores nos modelos. Para o
grupo 11, os descritores usados foram a viscosidade, tensdo superficial e tensdo interfacial.
Essas variaveis foram usadas por nao terem indicios de colinearidade conforme

coeficientes de Pearson e PCA.

A MLR foi usada para a obtencdo de modelos matematicos que descrevessem a
relacdo entre as propriedades fisico-quimicas e atributos sensoriais. Nas Tabelas 13 e 15
se encontram os parametros utilizados para avaliar os modelos obtidos (as tabelas com
todos os dados estdo nos Apéndices F e G). Com o mesmo intuito, as tabelas 14 e 16

apresentam os erros percentuais entre os valores medidos e previstos pelo modelo.
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Tabela 13 — Parametros de desempenho dos modelos MLR para predi¢édo de
atributos sensoriais a partir de descritores fisico-quimicos dos emolientes do grupo |

(continua).
" Atributos Sensoriais
o
[
< — — - D:
g w o o g P & & 5 & 2 ¢ &
Ué 1,72 170 0,86 092 0,22 0,09 021 152 1,03 0,35 0,31 4,11
o
g 066 067 092 068 025 091 080 065 08 0,67 0,67 0,82
@
5?‘ 222 202 222 129 020 0,24 0,36 2,13 207 048 0,39 7,68
>
o
§ 0,37 046 036 0,31 034 026 0,36 028 031 03 0,41 0,33
x
i 0,45 0,38 0,71 051 000 0,77 059 049 0,67 046 042 0,63
x
Y 577 575 418 3,16 053 047 050 654 498 1,17 1,14 16,00
>
o
8:5 0,03 0,03 002 0,01 000 000 0,20 001 0,00 0,03 0,03 0,08
"'é 3,06 330 349 209 035 0,07 037 260 595 085 0,93 13,66
[

1,00 100 099 100 097 100 081 100 094 1,00 1,00 0,90

Rzpred
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Tabela 13 — Parametros de desempenho dos modelos MLR para predi¢do de
atributos sensoriais a partir de descritores fisico-quimicos dos emolientes do grupo |

(concluséo).

Atributos Sensoriais

S

g

« — — e o

g w o o g P & & 5 & 2 ¢ &
% 059 058 075 054 022 0,74 0,79 060 030 092 0,89 0,52
x

Fonte: da autora (2021). Legenda: Espalhabilidade (E); Deslizamento (D); Pegajosidade (P);
Filme Aveludado (FA); Toque Seco (TS); Brilho na Pele Imediato (Bl); Brilho na Pele Residual
(BR); Oleosidade Imediata (Ol); Oleosidade Residual (OR); Filme Gorduroso Imediato (FGI);

Filme Gorduroso Residual (FGR); Ponto de Absorgéo (PA).

Tabela 14 — Erros Percentuais entre as propriedades sensoriais medidas e previstas
(grupo teste) do grupo |

(continua).
Atributo ~ Amostra Medida Previsdo Erro (%)
a 9,97 10,33 3,57
£ b 9,97 10,75 7,84
c 0,04 -5,18 13055,25
a 9,97 10,39 4,22
D b 9,97 11,29 13,29
c 0,04 -5,51 13878,22
a 0,03 -0,38 1354,37
P b 9,94 3,99 59,86
c 0,01 -0,94 9460,01
a 0,34 0,10 70,33
TS b 0,64 0,38 40,51
0,04 -0,44 1205,70
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Tabela 14 — Erros Percentuais entre as propriedades sensoriais medidas e previstas
(grupo teste) do grupo |

(concluséo).

Atributo  Amostra Medida Previsdo Erro (%)

a 9,97 9,99 0,22

B| b 9,96 9,97 0,12

c 9,46 9,58 1,24

a 9,95 9,88 0,74

BR b 8,37 8,38 0,11

c 9,30 9,93 6,77

a 9,96 10,51 5,54

ol b 9,96 10,02 0,58
e 1,12 -3,35 398,98

a 9,96 4,69 52,89

OR b 9,95 9,00 9,53
c 0,88 -7,94 1001,73

a 0,04 -0,04 209,92

FGI b 0,03 -0,13 537,06
C 1,65 3,12 178,12

a 0,03 -0,12 511,61

FGR b 0,03 -0,11 472,91
c 1,23 2,83 130,40

a 34 35,61 4,73

PA b 23,00 33,90 47,40
c 3,00 -17,95 698,21

a 5,45 5,66 3,91

EA b 5,71 6,18 8,27
c 0,04 -3,55 8974,45

Fonte: da autora (2021). Legenda: Espalhabilidade (E); Deslizamento (D); Pegajosidade (P);
Filme Aveludado (FA); Toque Seco (TS); Brilho na Pele Imediato (BI); Brilho na Pele Residual
(BR); Oleosidade Imediata (Ol); Oleosidade Residual (OR); Filme Gorduroso Imediato (FGI);
Filme Gorduroso Residual (FGR); Ponto de Absorcao (PA).
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Para todos os atributos sensoriais estudados aqui, foi possivel obter 0 Rea? > 0,6, com
excecdo do atributo toque seco. Apesar de alguns modelos para os emolientes do grupo |
terem apresentado R%y € R%p.y-rand > 0,5 0U R%yreq alto, 0s erros de predi¢cdo (RMSEp)
(Tabela 13) e os erros percentuais de previsdo (Tabela 14) foram elevados, principalmente
para os valores mais baixos. Logo, esses modelos néo tiveram boa capacidade preditiva
para amostras externas a calibragdo. 1sso pode ter ocorrido devido ao nimero pequeno de
observacgoes, tanto para calibragéo e sobretudo para teste. Apenas 0 modelo gerado para
o atributo brilho imediato apresentou valores R?m € R%.y-rand > 0,5, RMSE, baixos e erros
percentuais de previsao abaixo de 1,5%.

Tabela 15 — Parametros de desempenho dos modelos MLR para predi¢do de
atributos sensoriais a partir de descritores fisico-quimicos dos emolientes do grupo I1.

(continua).
§ Atributos Sensoriais
I
e — o
g E D P FA TS Bl BR Ol OR 8 O PA
a LL
]
‘é’ 201 202 078 051 020 014 045 138 165 102 091 8,93
@
§ 046 045 090 08 036 069 026 059 045 0,27 027 0,32
i
g 242 248 224 118 023 024 044 186 195 1,10 095 9,25
[
NE 021 016 018 019 0,14 014 0,28 026 021 0,16 0,19 0,27
fa'd
>:;0,34 036 081 075 028 062 000 045 033 0,18 0,14 0,13
0
5
g 426 4,18 162 3,75 024 025 0,75 311 348 139 1,30 97,25
o

0,04 004 058 09 0,14 016 016 013 005 001 000 0,22

R2v
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Tabela 15 — Parametros de desempenho dos modelos MLR para predicdo de
atributos sensoriais a partir de descritores fisico-quimicos dos emolientes do grupo I1.

(concluséo).

S Atributos Sensoriais

@

= — o

€ E D P FA TS Bl BR Ol OR Q O PA
a L

uT

g 067 084 321 264 020 006 102 163 093 206 194 8,48
4

&g 1,00 100 o088 002 091 o017 085 094 097 074 09 0,86
N% 094 094 08 000 o087 000 000 0,77 084 032 09 0,36
x

Fonte: da autora (2021). Legenda: Espalhabilidade (E); Deslizamento (D); Pegajosidade (P);
Filme Aveludado (FA); Toque Seco (TS); Brilho na Pele Imediato (Bl); Brilho na Pele Residual
(BR); Oleosidade Imediata (Ol); Oleosidade Residual (OR); Filme Gorduroso Imediato (FGI);

Filme Gorduroso Residual (FGR); Ponto de Absorcao (PA).

Tabela 16 — Erros Percentuais entre as propriedades sensoriais medidas e previstas

(grupo teste) do grupo I1.

(continua).
Atributo Amostra Medida Previsdo Erro %
a 8,33 7,97 4,35
£ b 9,96 9,02 9,48
Cc 0,04 0,41 920,96
d 9,96 9,18 7,85
a 9,97 9,00 9,70
D b 9,95 8,92 10,38
Cc 0,04 0,45 1012,56
d 9,89 9,09 8,04
a 0,03 0,18 512,78
P b 0,03 0,67 2123,86
Cc 9,94 3,98 59,91
d 2,28 0,00 100,11
a 0,71 0,40 42,96
TS b 0,43 0,20 52,94
Cc 0,03 0,08 154,49
d 0,03 -0,06 284,64
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Tabela 16 — Erros Percentuais entre as propriedades sensoriais medidas e previstas

(grupo teste) do grupo I1.

(concluséo).

Atributo Amostra Medida Previsdo Erro %
a 9,96 9,93 0,27
Bl b 9,97 9,93 0,41
Cc 9,97 9,88 0,93
d 9,96 9,91 0,51
a 7,91 9,84 24,41
BR b 9,97 9,49 4,84
Cc 9,95 9,63 3,18
d 9,83 9,58 2,58
a 9,96 9,02 9,40
ol b 9,97 8,57 14,09
Cc 1,12 2,00 78,80
d 9,37 6,72 28,28
a 9,96 8,58 13,83
OR b 9,96 8,93 10,29
Cc 0,88 1,53 74,02
d 8,70 9,02 3,74
a 0,03 -0,02 166,72
Gl b 4,59 0,47 89,79
Cc 0,01 0,14 1308,66
d 0,04 0,23 483,70
a 0,01 0,04 321,53
b 4,26 0,39 90,86
FGR c 0,03 0,04 37,32
d 0,03 -0,04 243,02
a 34,00 25,39 25,32
PA b 37,00 26,54 28,26
c 3,00 13,05 335,17
d 10,00 8,17 18,32
a 5,93 5,30 10,60
EA b 5,93 1,75 70,49
c 0,04 3,14 7760,38
d 4,31 4,89 13,36

Fonte: da autora (2021). Legena: Espalhabilidade (E); Deslizamento (D); Pegajosidade (P);
Filme Aveludado (FA); Toque Seco (TS); Brilho na Pele Imediato (BI); Brilho na Pele Residual
(BR); Oleosidade Imediata (Ol); Oleosidade Residual (OR); Filme Gorduroso Imediato (FGI);

Filme Gorduroso Residual (FGR); Ponto de Absorcéo (PA).

Mesmo alguns modelos dos emolientes do grupo Il tendo R, > 0,5, muitos deles

tiveram R2p.y.rand < 0,5, indicando alta chance de ajuste ao acaso (Tabela 15). Mesmo que

0 modelo para Pegajosidade tenha tido R%a > 0,9, R%.y-rand € R%n > 0,5, 0 RMSE; e 0s
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erros percentuais de previsdo (Tabela 16) foram elevados. Logo esses modelos nédo
tiveram boa capacidade preditiva para amostras externas a calibracdo. Assim como
ocorrido para os emolientes do grupo I, isso pode ter ocorrido devido ao nimero pequeno

de observacdes, tanto para calibracdo e sobretudo para teste.

De forma geral, a aplicacdo da MLR nos dados do grupo | (n=13, dados tedricos)
e do grupo Il (n=20, dados instrumentais), ndo obteve modelos preditivos de boa
confiabilidade. Exceto para a propriedade sensorial brilho imediato que pdde ser
correlacionada com a polarizabilidade, receptores de ligacdo de hidrogénio e tensédo

superficial. A Equacdo do modelo esta representada a seguir (Equacéo 11):
BI = 9,98 — 1,64 10%2 POL + 0,05 RLH + 0,02 ¥ (11)

Na literatura, Bom et al. (2021), conseguiram estabelecer correlacdes satisfatdrias
através da MLR com R? = 0,992, Rm? = 0,983 e Rpred® = 0,994 (modelo para substitutos
do dimethicone). Os parametros utilizados foram a viscosidade (especificamente o log da
viscosidade), densidade e temperatura média de fusdo (para 0 modelo petrolato). Douguet
et al. (2017) também obtiveram modelos para espalhabilidade utilizando o log da
viscosidade, porém, os autores dividiram os emolientes por classes quimicas para aplicar
os modelos pela anélise PLS. Ainda foi definida a ordem de impacto das propriedades
interferentes na espalhabilidade: viscosidade, tenséo superficial e densidade (citadas em
ordem decrescente). Parente, Gambaro e Solana (2005), dividiram os emolientes de seus
estudos em quatro grupos de acordo com as caracteristicas sensoriais utilizando a PCA e
aplicaram a PLS em cada um. A PLS mostrou que a dificuldade de espalhar, a
pegajosidade, maciez e deslizamento estdo correlacionados com a viscosidade. Além
disso, os autores também chegaram em modelos preditivos para o brilho, oleosidade e

residuo com as variaveis descritivas tensao superficial e a espalhabilidade experimental.

O fato de outros autores obterem resultados satisfatorios pode ser explicada por
diferentes motivos: a faixa dos valores das propriedades fisico-quimicas, a quantidade de
amostras disponiveis, a sensibilidade da calibrago do painel treinado e as diferencas dos
tratamentos das amostras antes de aplica-las no modelo. A divisdo de emolientes por
classes quimicas ou até mesmo por comportamento sensorial observada na etapa de PCA
pode ter sido o diferencial nesses trabalhos, uma vez que no presente trabalho os dados
foram agrupados de acordo com a disponibilidade de dados e ndo com a caracteristica de

cada classe/grupos. A falta da divisdo dos dados aliada ao pequeno numero de amostras



83

para se realizar a calibragéo e posterior predicdo podem ter acarretado diversas caréncias

nos modelos preditivos.

5.2 Modelos classificatorios por LDA

As intensidades dos atributos sensoriais, originalmente expressas como variaveis
continuas, foram convertidas em trés classes conforme Tabela 17: baixo, medio e alto.
Essas categorias de intensidade foram entdo usadas como respostas a serem preditas em
modelos classificatdrios obtidos por LDA. Todos os dados referentes aos atributos brilho
imediato e residual de ambos grupos encaixaram na categoria 3, e, portanto, ndo foram

incluidos nas analises.

Tabela 17 — Classificacdo dos atributos sensorial em classes 1,2 e 3.

Categoria 1 (Baixo) 2 (Médio) 3 (Alto)
E 0-3,8 3,8-6,80 6,8-10
D 0-3,8 3,8-6,80 6,8-10
P 0-3 4-6 7-10

FA 0-3 4-7 8-10
TS <0,5 0,2-04 0-0,2
BI <5 5-6 >7
BR <5 5-6 >7
Ol <5 6-7 >7
OR <5 6-7 >7
FGI <1 1-4 >4
FGR <1 1-4 >4
PA >25 11-24 <10

Fonte: da autora (2021). Espalhabilidade (E); Deslizamento (D); Pegajosidade (P); Filme
Aveludado (FA); Toque Seco (TS); Brilho na Pele Imediato (BI); Brilho na Pele Residual (BR);
Oleosidade Imediata (OI); Oleosidade Residual (OR); Filme Gorduroso Imediato (FGI); Filme
Gorduroso Residual (FGR); Ponto de Absorgéo (PA).

Os parametros de desempenho dos modelos obtidos sdo apresentados nas Tabelas

18 e 19 (as tabelas com todos os dados estdo nos Apéndices de H a I).
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Tabela 18 — Porcentagem de classificacfes corretas do LDA para predicdo de atributos
sensoriais a partir de descritores fisico-quimicos dos emolientes do grupo I.

Atribu_to Classe Calibracdo  Randomizacdo dey Validacdo Cruzada  Teste
Sensorial (%) (%) (%) (%)
Global 100,00 95,00 60,00 100,00
E 1 100,00 100,00 0,00 100,00
3 100,00 94,44 66,67 100,00
Global 100,00 91,00 60,00 100,00
D 1 100,00 100,00 0,00 100,00
3 100,00 90,00 66,67 100,00
Global 100,00 94,00 80,00 66,67
P 1 100,00 93,33 88,89 100,00
3 100,00 100,00 0,00 0,00
Global 100,00 91,00 60,00 100,00
FA 1 100,00 100,00 0,00 100,00
2 100,00 90,00 66,67 100,00
Global 50,00 64,00 20,00 0,00
TS 1 75,00 65,00 50,00 0,00
2 33,33 53,33 0,00 0,00
3 33,33 73,33 0,00 0,00
Global 100,00 94,00 60,00 100,00
Ol 1 100,00 100,00 0,00 100,00
3 100,00 93,33 66,67 100,00
Global 100,00 90,00 60,00 100,00
OR 1 100,00 100,00 0,00 100,00
3 100,00 88,89 66,67 100,00
Global 100,00 91 60 100,00
FGI 1 100,00 90,00 66,67 100,00
2 100,00 100 0 100,00
Global 100,00 92 60 100,00
FGR 1 100,00 91,11 66,67 100,00
2 100,00 100 0 100,00
Global 100,00 91,00 60,00 33,33
PA 1 100,00 90,00 66,67 100,00
3 100,00 100,00 0,00 0,00
2 - - - 0,00

Fonte: da autora (2021). Espalhabilidade (E); Deslizamento (D); Pegajosidade (P); Filme
Aveludado (FA); Toque Seco (TS); Brilho na Pele Imediato (BI); Brilho na Pele Residual (BR);
Oleosidade Imediata (OI); Oleosidade Residual (OR); Filme Gorduroso Imediato (FGI); Filme
Gorduroso Residual (FGR); Ponto de Absorcéo (PA).

Os atributos sensoriais espalhabilidade, deslizamento, filme aveludado,
oleosidade residual, filme gorduroso imediato, filme gorduroso residual, apresentaram

altos indices de acerto, alcangando 100% para a calibracdo e predicdo. Porém, na etapa
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de validacéo cruzada, a porcentagem de acertos foi menor, chegando a zero para a classe
com menor quantidade de amostras. Além disso, o nivel de acertos no teste de
randomizacédo de y foi tdo elevado quanto na calibragdo, indicando que o ajuste (% de

acertos elevada na calibracéo) foi ao acaso.

Tabela 19 — Porcentagem de acertos dos modelos LDA para predicdo de atributos
sensoriais a partir de descritores fisico-quimicos dos emolientes do grupo II.

(continua).
Atributo Calibracdo Randomizacéo de Validacdo Cruzada

Sensorial Classe (%)g (%)9 y 9(%) Teste (%)
Global 93,75 88,75 81,25 2,00
£ 1 100,00 100,00 0,00 0,00
2 0,00 80,00 0,00 0,00
3 100,00 88,57 92,86 2,00
Global 93,75 88,75 81,25 2,00
D 1 100,00 100,00 0,00 0,00
2 0,00 70,00 0,00 0,00
3 100,00 89,29 92,86 2,00
Global 100,00 93,75 87,50 75,00

P 1 100,00 93,33 93,33 100,00
3 100,00 100,00 0,00 0,00
Global 93,75 89,38 87,50 50,00
FA 1 50,00 100,00 0,00 0,00
2 100,00 87,86 100,00 66,67

Global 56,25 66,88 43,75 75,00

TS 1 60,00 70,00 40,00 100,00
2 0,00 46,67 0,00 0,00

3 75,00 72,50 62,50 100,00

Global 93,75 89,38 87,50 50,00
ol 1 100,00 100,00 0,00 0,00
2 0,00 70,00 0,00 0,00

3 100,00 90,00 100,00 100,00

Global 87,50 83,13 81,25 50,00
OR 1 0,00 90,00 0,00 0,00
2 50,00 85,00 0,00 0,00

3 100,00 82,31 100,00 100,00

Global 81,25 82,50 81,25 50,00

FGI 1 92,31 81,54 92,31 100,00
2 50,00 85,00 50,00 0,00

3 0,00 90,00 0,00 0,00
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Tabela 19 — Porcentagem de acertos dos modelos LDA para predicdo de atributos
sensoriais a partir de descritores fisico-quimicos dos emolientes do grupo II.

(concluséo).

Atributo Calibracdo Randomizacao de Validacdo
Sensorial Classe (%)(; y (%)(; Cruzadag(%) Teste (%)
Global 93,75 84,38 93,75 75,00
FGR 1 100,00 83,85 100,00 100,00
2 100,00 90,00 100,00 100,00
3 0,00 80,00 0,00 0,00
Global 75,00 63,13 37,50 75,00
. 1 100,00 62,22 66,67 100,00
2 50,00 52,50 0,00 0,00
3 33,33 80,00 0,00 100,00

Fonte: da autora (2021). Espalhabilidade (E); Deslizamento (D); Pegajosidade (P); Filme
Aveludado (FA); Toque Seco (TS); Brilho na Pele Imediato (BI); Brilho na Pele Residual (BR);
Oleosidade Imediata (Ol); Oleosidade Residual (OR); Filme Gorduroso Imediato (FGI); Filme
Gorduroso Residual (FGR); Ponto de Absorcéo (PA).

Da mesma forma que o grupo I, nenhum dos modelos de classifica¢do do grupo 11
teve boa qualidade, pois o nivel de acertos no teste de randomizacao de y foi tdo elevado
quanto na calibracdo. Isto significa que o ajuste (% de acertos elevada na calibracdo) foi
ao acaso. Além disso, as classes contendo uma menor quantidade de amostras em cada
atributo sensorial, apresentam a porcentagem de acertos iguais a 0% para a validagéo
cruzada, uma vez que a natureza do teste consiste em excluir uma amostra por vez do
grupo de calibracdo e em seguida construir o modelo novamente para testar com a amostra

eliminada.

A LDA aplicada aqui baseou-se na hipétese de que um classificador linear poderia
capturar informacdes que sdo Uteis para fins de classificacdo das propriedades sensoriais
de um emoliente. Porém, o fato de as classes possuirem uma distribuicdo ndo uniforme,
ou seja, poucos valores para uma classe e mais valores para outras, levou a construgéo de

modelos com alta porcentagem de acertos ao acaso.
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6 CONCLUSOES

Neste trabalho, vinte e trés emolientes foram caracterizados nos quesitos
sensoriais e fisico-quimicos para estabelecer modelos matematicos de predicéo sensorial.
Em tal estudo, foram investigados atributos sensoriais como espalhabilidade,
deslizamento, pegajosidade, filme residual, toque seco, brilho, oleosidade e absorg¢éo na
pele. Concomitantemente, experimentos relacionados as caracteristicas fisico-quimicas
dos emolientes foram realizados para a determinacéo da tensao superficial e interfacial,
indice de refracdo, densidade e viscosidade. Além disso, propriedades tedricas como peso
molecular, polarizabilidade, superficie polar, receptores de hidrogénio, log P e tensdo
superficial, também foram investigadas em bancos de dados para alimentar o trabalho.
Apenas para o atributo brilho imediato, a MLR apresentou parametros de performance
aceitaveis, tendo como suas varidveis descritoras a polarizabilidade, receptores de
hidrogénio e a tensdo superficial. Ainda que os outros modelos tenham alcangado
parametros bons estatisticamente, 0s mesmos ndo portaram boa capacidade preditiva para
amostras externas a calibracdo. 1sso pode ter ocorrido devido ao nimero pequeno de
observacOes, tanto para calibracdo e sobretudo para teste. Os valores dos atributos
sensoriais obtidos pelo painel treinado nesse trabalho, em sua maior parte, estdo em
valores extremos (minimo ou maximo), acarretando limitacGes no desenvolvimento de
modelos de natureza univariada ou multivariada. Tal comportamento (de extremos) pode
ser explicado pela metodologia usada pelo painel treinado, o qual talvez ainda néo esta
sensivel as amostras estudadas (os emolientes). Uma alternativa plausivel, seria incluir
emolientes que apresentem valores sensoriais intermediarios aos extremos observados,
diminuindo a deficiéncia nos dados. Portanto, com este estudo ndo foi possivel
estabelecer modelos confiaveis para todos os atributos sensoriais dos emolientes
abordados aqui de acordo com seus parametros fisico-quimicos. Porém, este trabalho
trilha um caminho para futuras investigagdes, onde corrigindo as limitagcdes encontradas,
modelos preditivos com confiabilidade e capacidade de predigdo mais elevadas possam

ser obtidos.
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APENDICE A — Metodologia dos dados instrumentais

Densidade

Materiais Utilizados

Densimetro Digital da marca Metler Toledo DMA48;
Seringas plasticas;

Agua desmineralizada;

Alcool Etilico;

Detergente neutro.

Procedimento Experimental

1.

2.

Ligar o densimetro;

Realizar a calibracdo do equipamento com ar e agua com auxilio da seringa, no visor
acionar “ajuste” e “iniciar”;

Injetar novamente a seringa com ar no densimetro até secar o capilar;

Leitura da viscosidade da amostra: No visor, selecionar “VISC” e “Iniciar”. Logo

apos adicionar a amostra com a seringa até o preenchimento total do capilar.
Esperar o resultado no visor do equipamento e retirar a seringa;

Realizar a limpeza, injetando aproximadamente 5 ml de gua, detergente e alcool, um

de cada vez. Por fim, injetar ar até secar o maximo possivel o capilar.

Indice de Refracéo

Materiais Utilizados

Refratdmetro Digital da marca Metler Toledo, modelo RED40D;
Pipetas;
Papel absorvente;

Alcool Etilico.
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Procedimento Experimental

Ligar o refratbmetro e conferir se esta devidamente calibrado pelo visor;
Definir a temperatura da medicdo. No caso do presente trabalho, igual a 20°C;

Abrir a tampa esquerda do equipamento e com auxilio de uma pipeta e adicionar a
amostra no prisma até o risco indicado (garantir que nédo tenha bolhas de ar que, pois,

estas interferem no resultado);
Fechar a tampa e apertar a tecla measure;
Esperar o resultado no visor do equipamento e anotar;

Realizar a limpeza com auxilio de &lcool e papel absorvente.

Teor de volateis

Materiais Utilizados

Balanga de umidade da marca Metler Toledo, modelo H38 Halogen;
Pipetas;

Prato de aluminio.

Procedimento Experimental

1.

2.

Ligar a balanca (Figura 20);

Definir o método da analise. No caso do presente trabalho: método “Standard
Method”, onde a amostra € aquecida até a temperatura selecionada (40°C) e mantida

durante o tempo de andlise pré-selecionado (3 minutos);

Tarar a balanga em “0/T”. Logo apo6s, com a ajuda de uma pipeta pesar

aproximadamente 1g e anotar a massa inicial.
Iniciar a medida apertando a tecla J;
Esperar o resultado no visor do equipamento e anotar a massa final;

Descartar o prato de aluminio.
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Coeficiente de friccao

Materiais Utilizados

Redmetro Discovery, modelo HR20;
Chaves de fenda;
Alicates

Geometria 4 balls;

Procedimento Experimental

1.

10.

Primeiramente, acionar todos os componentes do rebmetro: cabecote, valvula de gas,
CPU e o0 banho;

Retirar a trava da parte superior do cabecote;

Inicialmente, calibrar 0 equipamento sem geometria: o equipamento é controlado
através do software TRIOS e é através de tal software que se inicia as etapas de

calibrag@o na se¢ao “calibration” do programa;

Montar a geometria (para o calculo do coeficiente de friccdo a geometria 4 balls foi
escolhida) com ajuda das chaves de fenda: encaixar na parte superior do cabecote a
geometria mais comprida com uma bolinha na ponta e na parte inferior encaixar o

cilindro com trés bolinhas com auxilio dos alicates (Figura 21);

Selecionar a geometria utilizada no software e calibrar o equipamento com a

geometria;

Selecionar a fung¢do “Zero gap” no software (assim, equipamento reconhece a

localizacdo da base);

Colocar a amostra avaliada na parte inferior do cabegote de modo a preencher todo o

espaco vazio do cilindro;

Manualmente, através do visor do equipamento no cabegote apertar a tecla “|” até a

parte superior da geometria atingir o valor de 2N;
No software TRIOS, selecionar “start”. O resultado € salvo automaticamente.

O valor do coeficiente foi entdo obtido atraves das médias dos valores capturados pelo
equipamento em 60s. O experimento foi realizado em duplicata para todos o0s

emolientes.
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Viscosidade

Materiais Utilizados

Redmetro Hibrido Discovery, modelo HR-3;
Pipetas;

Alicates.

Procedimento Experimental

1.

Primeiramente, acionar todos os componentes do rebmetro: cabecote, valvula de gas,
CPU e o0 banho;

Calibrar o equipamento sem geometria: 0 equipamento € controlado através do

software TRIOS e é através de tal ferramenta que se inicia as etapas de calibracao;

Encaixar a geometria escolhida (para o presente trabalho a geometria de placas foi a

mais adequada);
Calibrar o equipamento com a geometria;
Adicionar a amostra com o auxilio da pipeta;

Selecionar a fung¢do “Zero gap” no software (assim, equipamento reconhece a

localizacdo da base);

Selecionar a fun¢do “Geometry gap” no software (assim, a geometria consegue atingir

a altura adequada para comecar a andlise);
No software TRIOS, selecionar “start”. O resultado € salvo automaticamente.

A viscosidade foi entdo obtida pela média da duplicata dos valores encontrados pelas

curvas de fluxo.

Tensédo Superficial e Interfacial

Materiais Utilizados

Tensidmetro digital modelo DCAT-11;

Place de Wilhelmy;
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e Microbalanga;
e Banho termostatizado.

Procedimento Experimental

Os valores de tensdo superficial e tensdo interfacial foram determinados
experimentalmente através do o método da placa de Wilhelmy. Os ensaios foram
conduzidos em temperatura controlada de 25 °C, obtida com o emprego de um banho

termostatizado.

Tensdo Superficial
A Tensdo superficial foi calculada entre o emoliente e ar.

1. Inserir a amostra em um recipiente de vidro do emoliente na cavidade do estagio

movel do tensidmetro;

2. Movimentar o estagio para cima, deixando a superficie da amostra a poucos
milimetros abaixo da placa de platina-iridio que possui uma microbalanca

previamente fixada;

3. Iniciar a andlise no software do equipamento: estagio é movimentado para cima
novamente, com a placa tocando a superficie do liquido (o equipamento registra
como a posic¢do inicial da analise). O movimento ascendente continua molhando
a placa totalmente até atingir 3 mm de profundidade. Apds atingir tal
profundidade, o estagio retorna a posicao inicial e o equipamento registra a forca

exercida pela superficie da amostra sobre a placa de platina-iridio.

A determinagdo do valor de tensdo superficial considera a média aritmética dos

cinquenta ultimos pontos experimentais registrados.

Tensao Interfacial

A tensdo interfacial foi calculada entre o emoliente (menor densidade) e a dgua

(maior densidade). O experimento foi realizado em trés etapas:

e Primeiraetapa: Medir o empuxo da placa de Wilhelmy (posteriormente, esse valor

é descontado, sendo medida apenas as forcas provenientes da acdo da agua que
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toca a placa na interface dos liquidos) no liquido de menor densidade,

analogamente aos passos 1-3 do experimento da tensdo superficial;

e Segunda Etapa: Detectar a superficie do liquido de maior densidade. Para isso,
agua é colocada em um recipiente de vidro e inserida no estdgio movel do
tensiometro. Novamente, o0 estagio é posicionado alguns milimetros abaixo da
placa de platina-iridio. Apos a medida ser iniciada no software, o estagio €
movimentado para cima fazendo com que a placa detecte e memorize a superficie
do liquido (posicdo zero) e seja parcialmente submersa. O estagio € entdo

movimentado de forma descendente e estaciona na posicao zero;

e Terceira etapa: Medir a tensdo interfacial entre os dois liquidos. De maneira
cuidadosa, a amostra de emoliente é adicionada ao recipiente de vidro da segunda
etapa. A adicdo é feita até que a superficie da amostra de emoliente fique cerca de

2 mm acima da extremidade superior da placa de platina-iridio.

Apdbs a completa adi¢cdo da amostra, a medida € iniciada no software do equipamento.
Igualmente ao experimento da tenséo superficial, a determinacdo do valor de tenséo
interfacial considera a média aritmética dos cinquenta Gltimos pontos experimentais

registrados.
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APENDICE B - Desvio padrio das Intensidades Médias dos atributos sensoriais

(5]
<

_ _ =
5 w o o g P 3 F§ © & ¢ o F
{5
IP 003 003 002 137 051 014 042 040 047 013 010 3,99
DE 003 004 001 138 062 027 045 044 063 005 0,03 411

I 011 009 002 125 061 014 039 041 060 0,09 0,04 4,96
PC 158 158 002 134 053 15 163 159 168 008 0,04 711
CcCT 153 149 003 131 053 163 157 169 165 0,15 0,13 594
) 029 039 007 091 05 002 028 038 048 006 0,06 5,74
CO 029 057 009 107 056 007 040 012 038 0,22 019 6,16
HO 161 159 017 147 05 157 159 152 153 039 028 6,55
DM 051 052 164 049 010 162 159 089 083 202 206 143
TC 029 026 024 03 015 0,75 084 0,77 080 087 116 1,05
C 041 041 002 064 037 033 065 0,76 1,07 003 0,02 5,93
EO 025 029 002 039 032 018 05 050 0,73 0,08 0,02 6,30

CA 037 039 003 055 012 021 062 045 049 002 002 671
"TC 030 028 002 064 044 036 054 057 099 002 002 424

DD 039 038 002 048 038 050 088 068 091 00l 002 484
D350 0,34 041 064 062 020 019 051 051 062 054 043 097
DSCG
SAC 037 032 064 052 017 029 055 075 063 053 056 1,04
350
D50 046 044 023 072 003 004 011 042 043 010 0,08 1,61
DSCG
SAC 059 056 020 065 002 002 003 039 035 012 010 184
50
CD 044 047 060 025 006 004 030 047 043 032 037 1,32
IM 003 003 001 127 067 017 036 026 050 009 005 610
DO 149 149 027 140 064 137 138 159 160 033 033 7,53
IL 021 023 002 054 015 009 055 053 055 002 002 4,92

Fonte: da autora (2021). Legenda: Oleo de Canola (CO); Triglicerideo Caprilico/Céprico
(CCT); Ciclopentasiloxano (C); Ciclopentasiloxano e Dimeticonol (CD); Decano (and)
Dodecano (DD); Decil Oleato (DO); Eter Dicaprilico (DE); Succinato de diheptilo (e) Capriloil
glicerina/Copolimero de Acido Sebacico 350 (DSCGSAC 350); Succinato de diheptilo (e)
Capriloil glicerina/Copolimero de Acido Sebacico 50 (DSCGSAC 50); Malato de Diisostearil
(DM); Dimeticona 350 (D350); Dimeticona 50 (D50); Ethyl Oleate (EO); Oleo de Girassol
(HO); Isoamil Caprilato/Caprato (e) Agua (e) Alcool isoamilico (e) Acido caprilico (e) Acido
caprico (ICCAICC); Laurato de isoamila (IL); Laurato de isoamil (e) Diheptanoato de
propilenoglicol (ILPGD); Isonanoato de isononila (I1); Miristato de isopropila (IM); Palmitato
de isopropila (IP); Octildodecanol (O); Caprilato de propilheptilo (PC); Citrato de triisostearil
(TC);
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APENDICE C - Resultados dos ensaios do coeficiente de friccéo e viscosidade

Emoliente Ensaio 1 Ensaio 2 Média Desv~|o
Padrdo

IP 0,094 0,092 0,093 0,001

DE 0,120 0,122 0,121 0,001

I 0,125 0,130 0,128 0,004

PC 0,104 0,107 0,106 0,002
CCT 0,104 0,104 0,104 0,000

O 0,096 0,100 0,098 0,003

CO 0,085 0,085 0,085 0,000
HO 0,094 0,089 0,092 0,004
DM 0,117 0,119 0,118 0,001
TC 0,120 0,118 0,119 0,001

C 0,149 0,152 0,151 0,002

EO 0,107 0,110 0,109 0,002
ICCAICC 0,112 0,112 0,112 0,000
ILPGD 0,099 0,997 0,098 0,635
DD 0,125 0,125 0,125 0,000
D350 0,188 0,163 0,175 0,018
DSCGSAC 350 0,086 0,087 0,086 0,001
D50 0,148 0,211 0,179 0,045
DSCGSAC 50 0,102 0,097 0,100 0,004
CD 0,145 0,136 0,140 0,006
IM 0,098 0,097 0,097 0,001
DO 0,106 0,106 0,106 0,000

IL 0,109 0,106 0,107 0,002

Fonte: da autora (2021). Legenda: Oleo de Canola (CO); Triglicerideo Caprilico/Caprico
(CCT); Ciclopentasiloxano (C); Ciclopentasiloxano e Dimeticonol (CD); Decano (and)
Dodecano (DD); Decil Oleato (DO); Eter Dicaprilico (DE); Succinato de diheptilo (e) Capriloil
glicerina/Copolimero de Acido Sebacico 350 (DSCGSAC 350); Succinato de diheptilo (e)
Capriloil glicerina/Copolimero de Acido Sebacico 50 (DSCGSAC 50); Malato de Diisostearil
(DM); Dimeticona 350 (D350); Dimeticona 50 (D50); Ethyl Oleate (EO); Oleo de Girassol
(HO); Isoamil Caprilato/Caprato () Agua (e) Alcool isoamilico (e) Acido caprilico (e) Acido
caprico (ICCAICC); Laurato de isoamila (IL); Laurato de isoamil (e) Diheptanoato de
propilenoglicol (ILPGD); Isonanoato de isononila (I1); Miristato de isopropila (IM); Palmitato
de isopropila (IP); Octildodecanol (O); Caprilato de propilheptilo (PC); Citrato de triisostearil
(TC);
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Emoliente Viscosidade (cP)

Ensaio 1 Ensaio 2 Média Desvio Padréao

IP 7,67 7,67 7,67 0,00

IM 6,23 6,20 6,22 0,02

DE 4,95 4,96 4,95 0,00

DO 14,20 14,42 14,31 0,15

I 6,19 6,06 6,12 0,09

PC 6,06 6,03 6,05 0,02

CCT 24,75 25,11 24,93 0,26

0] 45,28 4541 45,35 0,09

CO 58,66 56,86 57,76 1,28

HO 61,16 59,73 60,44 1,01

DM 2298,63 2314,63 2306,63 11,31

TC 5329,17 5369,43 5349,30 28,47

C 5,48 5,22 5,35 0,19

EO 7,37 7,22 7,29 0,11

ICCAICC 4,26 4,22 4,24 0,03

ILPGD 7,18 7,43 7,30 0,18

IL 6,15 6,26 6,21 0,08

DD 3,09 3,12 3,11 0,02

D350 320,48 315,84 318,16 3,28

DSCGSAC 350 341,83 337,93 339,88 2,76

D50 46,90 45,35 46,13 1,10

DSCGSAC 50 45,33 45,44 45,39 0,07

CD 3418,10 3448,41 3433,26 21,43

Fonte: da autora (2021). Legenda: Oleo de Canola (CO); Triglicerideo Caprilico/Céprico
(CCT); Ciclopentasiloxano (C); Ciclopentasiloxano e Dimeticonol (CD); Decano (and)
Dodecano (DD); Decil Oleato (DO); Eter Dicaprilico (DE); Succinato de diheptilo (e) Capriloil
glicerina/Copolimero de Acido Sebacico 350 (DSCGSAC 350); Succinato de diheptilo (e)
Capriloil glicerina/Copolimero de Acido Sebacico 50 (DSCGSAC 50); Malato de Diisostearil
(DM); Dimeticona 350 (D350); Dimeticona 50 (D50); Ethyl Oleate (EO); Oleo de Girassol
(HO); Isoamil Caprilato/Caprato (e) Agua (e) Alcool isoamilico (e) Acido caprilico (e) Acido
caprico (ICCAICC); Laurato de isoamila (IL); Laurato de isoamil () Diheptanoato de
propilenoglicol (ILPGD); Isonanoato de isononila (I); Miristato de isopropila (IM); Palmitato
de isopropila (IP); Octildodecanol (O); Caprilato de propilheptilo (PC); Citrato de triisostearil

(TC);
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APENDICE D - Gréficos de correlac&o linear entre os parametros fisico-quimicos

dos emolientes do grupo |
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APENDICE E — Gréficos de correlacdo linear entre os parametros fisico-quimicos

dos emolientes do grupo Il
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APENDICE F - Parametros de desempenho e coeficientes de regressdo dos
modelos MLR para predicdo de atributos sensoriais a partir de descritores

fisico-quimicos dos emolientes do grupo |

Parametros E D P FA TS
0 11,95 11,88 -0,05 3,52 0,26
[«B]
o]
82 POL -2,6010% -2,69 10% 1,71 10 -1,66 10 -1,95 1022
= g (cmd)
2% R 0,72 0,76 -0,55 0,50 0,12
S Y 0.21 0,22 -0,18 0,24 0,02
(mN/m)
RMSE, 1,72 1,70 0,86 0,92 0,22
R, 0,66 0,67 0,92 0,68 0,25
§ RMSE;,. 2,22 2,02 2,22 1,29 0,20
o rand
S
S Rvem 0,37 0,46 0,36 0,31 0,34
§ 2 0,45 0,38 0,71 0,51 0,00
S R p-y-rand
wn
RMSE., 5,77 5,75 4,18 3,16 0,53
R2,, 0,03 0,03 0,02 0,01 0,00
s 9 RMSE, 3,06 3,30 3,49 2,09 0,35
@ %’“ RZpred 1,00 1,00 0,99 1,00 0,97
" D
h A Ringes 0,59 0,58 0,75 0,54 0,22
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Parametros Bl BR Ol OR FGI
0 9,82 7,49 9,86 4,83 -0,43
3
$e POL -1,64 102  -242102  -2,26 10 -3,36 102 5,30 1022
= g (cmd
2% RuH 0,05 -0,03 0,56 1,26 -0,15
S Y 0,02 0,11 0,25 0,48 -0,04
(mN/m)
RMSE, 0,09 0,21 1,52 1,03 0,35
Re., 0,91 0,80 0,65 0,85 0,67
S RMSE, 0,24 0,36 2,13 2,07 0,48
=) rand
S
S Ry 0,26 0,36 0,28 0,31 0,35
2 ) 0,77 0,59 0,49 0,67 0,46
S R p-y-rand
(7p]
RMSE., 0,47 0,50 6,54 4,98 1,17
R2,, 0,00 0,20 0,01 0,00 0,03
. . RMSE 0,07 0,37 2,60 5,95 0,85
T o
25 R 1,00 0,81 1,00 0,94 1,00
o 0,74 0,79 0,60 0,30 0,92

Rzm(test)




108

Parametros FGR PA
0 -0,48 39,07
3
$e POL 474102  -8,1310%
%
% ;u)v RLH -0,13 1,12
S ¥ 0,03 0,79
(mN/m)
RMSE. 0,31 411
R2.. 0,67 0,82
o
S RMSE,. 0,39 7,68
§ rand
S R2 yiong 0,41 0,33
g R2p.y-1and 0,42 0,63
(p)
RMSE., 1,14 16,00
R2., 0,03 0,08
RMSE, 0,93 13,66
[3+]
- 8 R2 1,00 0,90
S5 pred
g2
» o Rmesy 0,89 0,52

Fonte: da autora (2021). Legenda: Polarizabilidade (POL), Receptores de Ligacdo de
Hidrogénio (RLH), Espalhabilidade (E); Deslizamento (D); Pegajosidade (P); Filme Aveludado
(FA); Toque Seco (TS); Brilho na Pele Imediato (BI); Brilho na Pele Residual (BR); Oleosidade

Imediata (Ol); Oleosidade Residual (OR); Filme Gorduroso Imediato (FGI); Filme Gorduroso
Residual (FGR); Ponto de Absorgao (PA).
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APENDICE G - Parametros de desempenho e coeficientes de regressdo dos

modelos MLR para predicdo de atributos sensoriais a partir de descritores

fisico-quimicos dos emolientes do grupo I1

Parametros

Atributos Sensoriais

E D P FA TS
2 9 0 5,89 6,16 -2,22 4,80 -0,96
58 1 (cP) 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
g > v (mN/m) 0,03 0,03 0,09 0,02 0,03
33 v (mN/m) 0,08 0,08 -0,01 -0,01 0,02

RMSE. 2,01 2,02 0,78 0,51 0,20

2 Rzl 0,46 0,45 0,90 0,86 0,36
'é RMSEyana 2,42 2,48 2,24 1,18 0,23
5 R? yrand 0,21 0,16 0,18 0,19 0,14
% R2y.y-rand 0,34 0,36 0,81 0,75 0,28
g RMSEcy 4,26 4,18 1,62 3,75 0,24
R2uy 0,04 0,04 0,58 0,90 0,14

v 9 RMSE, 0,67 0,84 3,21 2,64 0,20

Zs §" R2preq 1,00 1,00 0,88 0,02 0,91

@& R2mtest) 0,94 0,94 0,86 0,00 0,87

Parametros Bl Bl BR Ol OR
2.9 0 10,28 8,14 2,54 4,48 4,33
5 8 1 (cP) 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
£ ;-; v« (mN/m)  -0,01 0,04 0,14 0,11 -0,12
S8 v (mN/m) 0,00 0,02 0,09 0,04 -0,03

RMSE. 0,14 0,45 1,38 1,65 1,02

° Rzl 0,69 0,26 0,59 0,45 0,27
§ RMSEywd 0,24 0,44 1,86 1,95 1,10
5 R? vrand 0,14 0,28 0,26 0,21 0,16
% R2p-y-rand 0,62 0,00 0,45 0,33 0,18
g RMSEcy 0,25 0,75 3,11 3,48 1,39
R2y 0,16 0,16 0,13 0,05 0,01

w9 RMSE, 0,06 1,02 1,63 0,93 2,06

2 §“ R2preq 0,17 0,85 0,94 0,97 0,74

@& Rem(eest) 0,00 0,00 0,77 0,84 0,32
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Parametros FGR FGR PA
- o 0 4,02 9,42 9,42
2% i (cP) 0,00 0,00 0,00
% 5 vo(mN/m)  -0,11 0,37 0,37
38 v (mN/m)  -0,03 0,21 0,21
RMSE; 0,91 8,93 8,93
= R 0,27 0,32 0,32
§ RMSEyes 0,95 9,25 9,25
5 R2 yrang 0,19 0,27 0,27
g R2p.y-rand 0,14 0,13 0,13
& RMSE, 1,30 97,25 97,25
R2,, 0,00 0,22 0,22
S0 RMSE, 1,94 8,48 8,48
wn O
£3 R2preq 0,96 0,86 822
h o R2m(test) 0,90 0,36 J

Fonte: da autora (2021). Legenda: Polarizabilidade (POL), Receptores de Ligacdo de
Hidrogénio (RLH), Espalhabilidade (E); Deslizamento (D); Pegajosidade (P); Filme Aveludado
(FA); Toque Seco (TS); Brilho na Pele Imediato (BI); Brilho na Pele Residual (BR); Oleosidade

Imediata (Ol); Oleosidade Residual (OR); Filme Gorduroso Imediato (FGI); Filme Gorduroso
Residual (FGR); Ponto de Absorcéao (PA).
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APENDICE H - Porcentagem de acertos e coeficientes de regressdo dos modelos

LDA para predicao de atributos sensoriais a partir de descritores fisico-

qguimicos dos emolientes do grupo |

Atributos Sensoriais

Teste (%)

Parametros Espalhabilidade Deslizamento
Categoria 1 2 3 1 2 3
3 0 -0.21 1.21 -0.20 1.20
g3
c &
3 e POL 2.63 102 -2.63 10% 2.72 102 -2.72 10%
g )
o
© RLH -0,07 0,07 ) -0,07 0,07 ;
Vs ) }
(mN/m) 0.02 0.02 } 0.02 0.02 ;
Global 1 3 Global 1 3
n 10 1 9 10 1 9
Acert
Calibraga 1000 100 900 | 1000 100 9,00
0
Acertos
° de 9,50 1,00 8,50 9,10 1,00 8,10
= randomiza
3 cdodey
% Acertos
S Validagio 6,00 0,00 6,00 6,00 0,00 6,00
2 Cruzada
@ Calibraca 100,00 100,00 1000 100,00 100,00 100,0
0 0 0
0 (%)
Randomiz
acio de y 95,00 100,00 94,44 | 91,00 100,00 90,00
(%)
Validagéo
Cruzada 60,00 0,00 66,67 | 60,00 0,00 66,67
(%)
Global 1 3 Global 1 3
s39 n 3 1 2 3 1 2
n O
2 S Acertos 3 1 2 3 1 2
na teste
100 100 100 100 100 100
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Parametros

Atributos Sensoriais

Pegajosidade Filme Aveludado
Categoria 1 2 3 1 2 3
[<b]
- 0 1,01 -0,01 - -0,20 1,20
3 s
[
£ 9 POL -1,72 22 - 22 22
.% 5 (cm?) 1022 1,72 10 2,72 10 -2,72 10
(@]
© RLH 0,06 -0,06 - -0,08 0,08 }
Vs _ ) )
(MN/m) 0,02 0,02 0,02 0,02 i}
Global 1 3 Global 1 2
n 10 9 1 10 1 9
Acertos
Calibraca 10,00 9,00 1,00 10,00 1,00 9,00
0
Acertos
° de 9,40 8,40 1,00 9,10 1,00 8,10
= randomiza
3 cdo dey
% Acertos
S Validacio 8,00 8,00 0,00 6,00 0,00 6,00
2 Cruzada
&5 W 100,0
Calibragd 100,00 100,00 100,00 100,00 100,0
0 (%) 0
Randomiz 100,0
acdo de y 94,00 93,33 0 91,00 100,00 90,00
(%)
Validagéo
Cruzada 80,00 88,89 0,00 60,00 0,00 66,67
(%)
Global 1 3 Global 1 2
89 n 3 2 1 3 1 2
n O
= S Acertos 2 2 0 3 1 2
ha teste
66,67 100 0 100 100 100

Teste (%)
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Atributos Sensoriais

Teste (%)

Parametros Oleosidade Imediata Oleosidade Residual
Categoria 1 2 3 1 2 3
3 0 -0,23 1,23 ] -0,26 1,26 ]
3.3
S 3 POL -2,61 -2,59
2L 9 22 ] 22 1
% g, (cm?) 2,6110 1022 } 2,59 10 1022 _
o
© RLH -0,08 0,08 ] -0,07 0,07 ]
Vs ) .
(mN/m) 0,02 0,02 ) 0,02 0,02 )
Global 1 3 Global 1 2
n 10 1 9 10 1 9
Acertos
Calibraca 10,00 1,00 9,00 10,00 1,00 9,00
0
Acertos
o de 9,40 1,00 8,40 9,00 1,00 8,00
> randomiza
3 cdodey
E Acertos
S Validagéio 6,00 0,00 6,00 6,00 0,00 6,00
2 Cruzada
& L 100,0
@ Calibraca 100,00 100,00 ' 100,00 100,00 100,00
0 (%) 0
Randomiz
acio de y 94,00 100,00 93,33 90,00 100,00 88,89
(%)
Validaca
oo 6000 000 6667 | 6000 000 66,67
(%)
Global 1 3 Global 1 3
s9 n 3 1 2 3 1 2
n O
2 S Acertos 3 1 2 3 1 2
na teste
100 100 100 100 100 100




Atributos Sensoriais

Teste (%)

Parametros Filme Gorduroso Imediato Filme Gorduroso Residual
o Categoria 1 2 3 1 2 3
’§ 0 1,21 -0,21 1,21 1,26 -0,26
(<)
§’ POL -2,63 - -2,63 -2,59 -

P (cm?) 102 2,6310 102 102 2,59 10
£ RLH 0,07 007 007 | 007 -0,07 )
S
T Vs ) )
3 (mN/m) 0,02 0,02 0,02 0,02 0,02 )
Global 1 2 Global 1 2
n 10 9 1 10 9 1
Acertos
Calibraca 10 9 1 10 9 1
0
Acertos
o de 9,10 8,10 1 9 8 1
3 randomiza
S cdo dey
(=} Acertos
g Validacéo 6 6 0 6 6 0
< Cruzada
@ Calibraga 100 100 100 100 100 100
0 (%)
Randomi
az;'o%?;,z 01 90,00 100 92 01,11 100
(%)
Validaca
Crigas 60 66,67 0 60 66,67 0
(%)
Global 1 2 Global 1 2
§ fé n 3 2 1 3 2 1
% S Acertos 3 2 1 3 2 1
N a teste
100 100 100 100 100 100
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Parametros

Atributos Sensoriais

Toque Seco
Categoria 1 2 3
g 0 -1,09 2,30 -0,20
n o
£% POL (cm?) 394102 151102 2,42 102
£ 8 RLH 0,23 -0,10 -0,13
(@}
© ¥s (mN/m) 0,08 -0,08 -0,01
Global 1 2 3
n 10 4 3 3
o Acertos Calibraco 5,00 3,00 1,00 1,00
§ Acertos de randomizag&o de y 6,40 2,60 1,60 2,20
8 Acertos Validagio Cruzada 2,00 2,00 0,00 0,00
g Calibragio (%) 50,00 75,00 3333 33,33
(2]
Randomizagéo de y (%) 64,00 65,00 53,33 73,33
Validag&o Cruzada (%) 20,00 50,00 0,00 0,00
Global 1 2 3
§ 8 n 3 1 1 1
@ S
g3 Acertos teste 0 0 0 0
0 oo
0 0 0 0

Teste (%)
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Atributos Sensoriais

Parametros Ponto de Absorgéo
Categoria 1 2 3
3 0 1,21 -0,21 -
0 o
2% POL (cm?) 261102  2,6110% :
£ RLH 0,08 -0,08 ;
o
© ¥s (mN/m) 0,02 -0,02 -
Global 1 3
I 10 9 1
= Acertos Calibragéo 10,00 9,00 1,00
[«5)
é Acertos de randomizagéo de y 9,10 8,10 1,00
§ Acertos Validag&o Cruzada 6,00 6,00 0,00
>
(‘nﬁ Calibraczo (%) 100,00 100,00 100,00
Randomizacéo de y (%) 91,00 90,00 100,00
Validagdo Cruzada (%) 60,00 66,67 0,00
Global 1 2 3
S8 n 3 1 1 1
0 .2
z8 Acertos teste 1 1 0 0
wn o
Teste (%) 33,33 100 0 0

Fonte: da autora (2021).
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APENDICE I - Porcentagem de acertos e coeficientes de regressdo dos modelos
LDA para predicao de atributos sensoriais a partir de descritores fisico-
qguimicos dos emolientes do grupo |1

Atributos Sensoriais

Parametros Pegajosidade Filme aveludado
3 Categoria 1 2 3 1 2 3
2 ,§ 0 1,51 -0,51 1,00 -0,29 1,29 -
% o M (cP) 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 -
E ? s (mN/m) -0,02 0,02 0,00 0,00 0,00 -
o ¥e (mN/m) 0,00 0,00 0,01 -0,01 -
Global 1 3 Global 1 2
n 16,00 15,00 1,00 16,00 2,00 14,00
Acertos 16,00 15,00 1,00 1500 1,00 14,00
Calibragao
Acertos de
randomizacdo 15,00 14,00 1,00 14,30 2,00 12,30
° dey
[«B)
B3 Acertos
% Validacéo 14,00 14,00 0,00 14,00 0,00 14,00
kS Cruzada
5 Calibracdo
3 ¢ 100,00 100,00 100,00 93,75 50,00 100,00
n (%)

Randomizacéo

de y (%) 93,75 93,33 100,00 89,38 100,00 87,86
Validacéo
Cruzada (%) 87,50 93,33 0,00 87,50 0,00 100,00

S Global 1 3 Global 1 2
%’“ n 4,00 3,00 1,00 4,00 1,00 3,00
[«B]
% Acertos teste 3,00 3,00 0,00 2,00 0,00 2,00
o
3
(‘03 Teste (%) 75,00 100,00 0,00 50,00 0,00 66,67
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Atributos Sensoriais

Paramet —
arametros Espalhabilidade
L Categoria 1 2 3
88 0 0,51 0,17 1,34
88 U (cP) 0,00 0,00 0,00
5 € v, (mN/m) 0,02 0,00 -0,02
o v (mN/m) 0,00 0,01 0,01
Global 1 2 3
n 16,00 1,00 1,00 14,00
Acertos
Calibracio 15,00 1,00 0,00 14,00
Acertos de
o randomizagio 14,20 1,00 0,80 12,40
g dey
% Acertos
S Validacao 13,00 0,00 0,00 13,00
% Cruzada
a . ~
Calibracao 93,75 100,00 0,00 100,00
(%)
Randomizagdo  gg 45 100,00 80,00 88,57
dey (%)
Validacéo
Cruzadaon) 825 0,00 0,00 92,86
Global 1 3
32 n 4,00 1 1
wn
=]
< ©  Acertos teste 2,00 0 0
) O
Teste (%) 50,00 0 0
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Atributos Sensoriais

Parametros :
Deslizamento
L Categoria 1 2 3
8.3 0 -0,51 0,17 1,34
88 1 (cP) 0,00 0,00 0,00
5 8 v, (mN/m) 0,02 0,00 -0,02
o ¥e (mN/m) 0,00 -0,01 0,01
Global 1 2 3
n 16,00 1,00 1,00 14,00
Agertos 15,00 1,00 0,00 14,00
Calibracéo
Acertos de
% randomizagao 14,20 1,00 0,70 12,50
3 dey
% Acertos
° Validacédo 13,00 0,00 0,00 13,00
=2 Cruzada
S
& . x
Calibragdo 93,75 100,00 0,00 100,00
(%)
Randomizagéo
de y (%) 88,75 100,00 70,00 89,29
Validacéo
Cruzada (%) 81,25 0,00 0,00 92,86
Global 1 3
38 n 4 1 1
wn 2
=20
& ©  Acertos teste 2 0 0
o Qo
Teste (%) 50 0 0




Atributos Sensoriais

Parametros
Toque Seco
3z Categoria 1 2 3
&3 0 -1,20 1,34 3,54
< n
Lo U (cP) 0,00 0,00 0,00
3 & v, (mN/m) 0,03 0,05 -0,08
S v (mN/m) 0,02 0,01 0,03
Global 1 2 3
n 16,00 5,00 3,00 8,00
Acertos 9,00 3.00 0,00 6,00
Calibracéo
Acertos de
% randomizagao 10,70 3,50 1,40 5,80
= dey
% Acertos
S Validaggo 7,00 2.00 0,00 5,00
% Cruzada
a . ~
Calibracao 56.25 60,00 0,00 75.00
(%)
Randomizagdo oo g 70,00 46,67 72.50
de y (%) 1 L L 1
Validacéo
Cruzadan) 4378 40,00 0,00 62,50
Global 1 2 3
89 n 4,00 1,00 1,00 2,00
wn
>
§ 2 Acertosteste 3,00 1,00 0,00 2,00
) O
Teste (%) 75,00 100,00 0,00 100,00
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Atributos Sensoriais

Parametros - :
Oleosidade Imediata
L Categoria 1 2 3
8.8 0 -0,45 0,70 0,76
88 1 (cP) 0,00 0,00 0,00
5 S v, (mN/m) 0,01 -0,02 0,01
O v (mN/m) 0,00 0,00 0,00
Global 1 2 3
n 16,00 1,00 1,00 14,00
Acertos 15,00 1,00 0,00 14,00
Calibracéo
Acertos de
% randomizagao 14,30 1,00 0,70 12,60
3 dey
% Acertos
° Validagéo 14,00 0,00 0,00 14,00
% Cruzada
("/—‘.) . ~
Calibracao 93.75 100,00 0,00 100,00
(%)
Randomizagao g4 4g 100,00 70,00 90,00
dey (%)
Validacéo
Cruzada (%) 87,50 0,00 0,00 100,00
Global 1 2 3
SIS n 4,00 1,00 1,00 2,00
wn
=}
s @ Acertos teste 2,00 0,00 0,00 2,00
) O
Teste (%) 50,00 0,00 0,00 100,00
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Atributos Sensoriais

Paramet
arametros Oleosidade Residual
L Categoria 1 2 3
88 0 0,22 0,37 0,85
88 1 (cP) 0,00 0,00 0,00
5 S v, (mN/m) 0,01 -0,01 0,00
O v¢ (mN/m) 0,00 -0,01 0,01
Global 1 2 3
n 16,00 1,00 2.00 13,00
Acertos 14,00 0,00 1,00 13,00
Calibracéo
Acertos de
% randomizagao 13,30 0,90 1,70 10,70
= dey
% Acertos
S Validacio 13,00 0,00 0,00 13,00
= Cruzada
8
g L
Calibragdo 87,50 0,00 50,00 100,00
(%)
Randomizagdo g4 4 90,00 85,00 8231
de y (%) 1 1 1 1
Validacéo
Crozada(w) B4 0,00 0,00 100,00
Global 1 2 3
S8 n 4,00 1,00 1,00 2.00
28 Acertosteste 2,00 0,00 0,00 2,00
N o
Teste (%) 50,00 0,00 0,00 100,00
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Atributos Sensoriais

Paramet
arametros Filme Gorduroso Imediato
L Categoria 1 2 3
88 0 0,37 -0,30 0,94
88 1 (cP) 0,00 0,00 0,00
5 S v, (mN/m) 0,01 0,01 -0,03
O v¢ (mN/m) 0,01 0,00 0,00
Global 1 2 3
n 16,00 13,00 2.00 1,00
Acertos 13,00 12,00 1,00 0,00
Calibracéo
Acertos de
% randomizagao 13,20 10,60 1,70 0,90
= dey
% Acertos
S Validacao 13,00 12,00 1,00 0,00
= Cruzada
g
s o
Calibraggo g, g 92,31 50,00 0,00
(%)
Randomizagdo g, 5 81,54 85,00 90,00
de y (%) 1 1 1 1
Validacéo
Cruzada ) 812 92,31 50,00 0,00
Global 1 2 3
S8 n 4,00 2.00 1,00 1,00
28 Acertosteste 2,00 2,00 0,00 0,00
N o
Teste (%) 50,00 100,00 0,00 0,00




Atributos Sensoriais

Paramet
arametros Filme Gorduroso Residual
Categoria 1 2 3
8.3 0 1 2 3
c 2
g8 1 (cP) -0,10 0,15 0,95
= &y (mN/m) 0,00 0,00 0,00
S8 v (mNm) 0,03 -0,01 -0,03
Global 1 2 3
n 16,00 13,00 2,00 1,00
Acertos 15,00 13,00 2,00 0,00
Calibracéo
Acertos de
randomizagao 13,50 10,90 1,80 0,80
dey
o Acertos
T Validacéo 15,00 13,00 2,00 0,00
§ Cruzada
S Calibragao 93,75 100,00 100,00 0,00
@ (%)
s
= .
Randomizagao g/ 4g 83,85 90,00 80,00
dey (%)
Validagéo
Cruzada (%) 93,75 100,00 100,00 0,00
Global 1 2 3
n 4 2 1 1
Acertos teste 3,00 2,00 1,00 0,00
Teste (%) 75,00 100,00 100,00 0,00
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Atributos Sensoriais

Parametros
Ponto de Absorcéo
L Categoria 1 2 3
83 0 1,24 0,97 0,73
88 1 (cP) 0,00 0,00 0,00
5 S v, (mN/m) -0,03 0,04 -0,01
O v (mN/m) 0,00 0,01 0,01
Global 1 2 3
n 16,00 9,00 4,00 3,00
Acertos 12,00 9,00 2.00 1,00
Calibracéo
Acertos de
% randomizagao 10,10 5,60 2,10 2,40
= dey
% Acertos
S Validagio 6,00 6,00 0,00 0,00
= Cruzada
g
s o
Calibragdo 75,00 100,00 50,00 33,33
(%)
Randomizagdo o4 4 62,22 52,50 80,00
de y (%) 1 1 1 1
Validacéo
Cruzada ) 3750 66,67 0,00 0,00
Global 1 2 3
S ,g n 4,00 2,00 1,00 1,00
28 Acertosteste 3,00 2,00 0,00 1,00
N o
Teste (%) 75,00 100,00 0,00 100,00

Fonte: da autora (2021).



