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METMETMETMETMETAAAAA
Demonstrar situações em
que a estatística é
fundamental e comparar
casos em que ela foi usada
com casos em que não foi.

OBJETIVOSOBJETIVOSOBJETIVOSOBJETIVOSOBJETIVOS
Ao final desta aula, o aluno
deverá:
identifique claramente o
contexto e ter uma visão
geral da abrangência da
disciplina;
vislumbre as aplicações dos
métodos a serem abordados
e sua importância.
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INTRODUÇÃO

Os engenheiros, os químicos e outros profissionais que
atuam na indústria e em pesquisas científicas depa-
ram-se constantemente com a necessidade de resol-

ver problemas práticos através da realização de experimentos
novos, ou seja, que não serão encontrados em nenhum manual

de laboratório. Com isso, precisam obter da-
dos que serão, em seguida, analisados para
propiciar a solução do problema de modo

confiável. Se você estiver pensando: “é só usar a lógica e o bom
senso, afinal de contas, qualquer pessoa sensata pode parar e
pensar um pouco”, está matriculado na disciplina certa, porque
irá verificar como isso quase sempre esconde armadilhas. Pode
ser que você gaste um tempo valioso, além de materiais valiosos,
realizando inúmeros experimentos que não trarão as respostas
que você precisa, mesmo agindo com a melhor das intenções.
Usando os métodos adequados de planejamento experimental/
tratamento de dados, você pode planejar um número mínimo
de experimentos que sejam suficientes para fornecer as respos-
tas necessárias, de forma confiável e segura.



11111
aula

9

Introdução à Quimiometria

EXPERIMENTOS

Vamos começar esta aula propondo uma atividade. Ima-
gine a seguinte situação: uma indústria fabrica um pro-
duto na forma de um pó, pela adição de uma base a

uma solução da matéria-prima, seguida de aquecimento por um
período de tempo. Sabe-se que o produto adquire um valor ele-
vado se todos os grãos se formarem com o
mesmo tamanho. Você recebeu a tarefa de
descobrir qual a melhor condição experimen-
tal (concentração de matéria-prima, tipo da base, temperatura e
tempo) que leve à formação do pó com partículas com a mínima
variação de tamanho.

ATIVIDADES

Pense sobre este problema e planeje uma série de experimentos.

COMENTÁRIO SOBRE AS ATIVIDADES

A tendência dos experimentalistas que desconhecem os
métodos quimiométricos, em uma situação destas, seria
estudar separadamente qual a melhor condição para cada
variável. Para isto, iriam fixar todas as outras variáveis no
valor que o senso comum diz ser o melhor e variar aquela
que se tem mais dúvida. Por exemplo, estudariam qual a
melhor base (NaOH ou NH4OH) para uma certa
concentração da matéria-prima à temperatura ambiente
(menos custo para a indústria) e por um tempo longo
(aparentemente mais garantido para o término da reação).
A base que fosse melhor nestas condições seria escolhida
como sendo a melhor em todas as condições possíveis,
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descartando-se a outra. Em seguida, tentariam descobrir qual
a melhor concentração de matéria-prima, usando a base já
escolhida, temperatura ambiente e tempo longo. A
investigação prosseguiria com base neste mesmo método
até que se chegasse a alguma conclusão a respeito da melhor
condição possível, pois se variássemos mais de uma variável
ao mesmo tempo, seria impossível chegar a alguma
conclusão, pois como iríamos saber qual delas foi
responsável pelo resultado obtido? Além disso, para
variarmos tudo ao mesmo tempo, fazendo todas as
combinações possíveis, seríamos obrigados a fazer um
número infinito de experimentos, uma vez que algumas das
variáveis podem assumir valores contínuos. Por fim, ao ter
em mãos uma quantidade tão grande de dados, não seria
nada prático espalhar os dados sobre a mesa e realizar um
procedimento semelhante ao “jogo dos sete erros”. Para
quem não se lembra, é aquela brincadeira que vem em revistas
infantis, em que duas figuras aparentemente idênticas
apresentam diferenças sutis (ou nem tanto) e o leitor é
convidado a procurar as sete diferenças entre ambas.

Este é um exemplo de como o senso comum pode ser capaz
de nos induzir a erro. Por incrível que pareça, o procedimento
correto é variar todas as variáveis ao mesmo tempo, mas sem a
necessidade de usar muitos valores diferentes para cada uma: é
isso o que reduz o número de experimentos. Outro erro de se
variar uma variável de cada vez é que, com isto, parte-se do pres-
suposto de que as variáveis não se influenciam mutuamente, ou
seja, que o valor ótimo de uma não depende do valor da(s)
outra(s). Pode ser que para um tempo curto, a temperatura alta
dê bons resultados, mas, para tempos longos, temperaturas bai-
xas dêem resultados ainda melhores. Ou seja, você havia chega-
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do a um resultado aparentemente bom, mas deixou de descobrir
qual o melhor.

É necessário deixar claro, contudo, que nada substitui o co-
nhecimento técnico a respeito do problema. Segundo BOX,
HUNTER E HUNTER: ...”É possível para um pesquisador
fazer uma investigação sem usar estatística, e é impossível para
um estatístico fazer o mesmo sem algum conhecimento de pes-
quisa. No entanto, um bom pesquisador torna-se um pesquisa-
dor muito melhor se usar métodos estatísticos.”

Para cada tipo de problema há um método específico de pla-
nejamento experimental e de análise dos dados. Por exemplo,
nosso problema pode ser a otimização de um rendimento, ou
descobrir qual matéria-prima está prejudicando a qualidade de um
produto, entre outros. Podem parecer problemas
cuja solução poderá necessitar de um número
imenso de testes altamente específicos a cada
caso, mas o uso dos métodos de planeja-
mento experimental e tratamento de
dados permite solucionar com o uso de
técnicas já bem estabelecidas e eficien-
tes. Você só precisa conhecer os méto-
dos existentes e saber escolher o mais
adequado a cada caso.

Os métodos mais comuns são: i) pla-
nejamentos fatoriais completos ou
fracionários (aplicam-se à triagem de variáveis e
avaliação da influência de cada uma); ii) modelagem por míni-
mos quadrados (aplica-se à construção de modelos empíricos).
Há outros métodos mais específicos, que não abordaremos nes-
te curso, tais como: superfície de resposta e simplex, que podem
ser encontrados na bibliografia sugerida.

Sempre que vamos tratar dados experimentais e tentamos
descrever e explicar seu comportamento, este procedimento é
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chamado de modelagem. Estaremos construindo um modelo
empírico, com descrição baseada nos dados experimentais. Por
exemplo, observamos que o rendimento de uma reação aumen-
ta quando aumentamos a temperatura. Construir um modelo
significa descobrir, por exemplo, que o rendimento aumenta de
forma linear com a temperatura, e chegar equação da reta que se
aplica ao caso.

É importante neste ponto fazer uma distinção entre mode-
los empíricos e modelos mecanísticos. Os modelos de que se
ocupa a estatística de dados experimentais são os modelos
empíricos, que se baseiam inteiramente em dados experimentais
e se limitam a descrever o comportamento do sistema. Por ou-
tro lado, existem os modelos mecanísticos, que se baseiam em

explicações para o comportamento ob-
servado nas teorias existentes e na pos-
sibilidade de prever o comportamento
de outros sistemas. Por exemplo, po-
demos descobrir empiricamente como
o rendimento de uma reação aumenta
com a variação da temperatura, propon-
do inclusive uma equação que relacio-
na estas duas variáveis: este é um mode-
lo empírico. Por outro lado, se partir-

mos para elaborar uma explicação de como a reação ocor-
re, quais ligações são rompidas, quais são as substâncias
intermediárias formadas durante a reação e que se trans-

formam no produto final, explicando, inclusive, porque a tem-
peratura é importante, estamos elaborando um modelo
mecanístico.

Outra questão fundamental é que nossos modelos precisam
ser confiáveis e, neste caso, poderemos com eles prever o que
vai ocorrer quando fizermos experimentos análogos. Isto é mui-
to vantajoso para um experimentalista, mas só haverá garantia
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de vantagens se o modelo for confiável e, novamente, a estatísti-
ca tiver ferramentas para avaliação dos modelos. A boa notícia é
que nenhum experimentalista precisa se transformar em um es-
pecialista em estatística, pois o uso de algumas noções básicas de
planejamento experimental e análise de dados é suficiente. Este
curso se propõe, portanto, a fornecer estas noções básicas sufi-
cientes para que um experimentalista possa realizar seu trabalho
de maneira prática e confiável, minimizando os riscos de se tirar
conclusões incorretas.

Muitas vezes, planejar, realizar experimentos e tirar
conclusões a respeito dos dados obtidos esconde
armadilhas, tais como, ao final de um número gran-

de de experimentos, concluir que foram inúteis ou, o que é pior:
tirar muitas conclusões errôneas e assinar
embaixo. Isto se torna particularmente peri-
goso quando consideramos a tendência na-
tural do ser humano a criar expectativas acerca de um resultado,
que vai ao encontro de nossas pré-concepções. Os métodos
quimiométricos, neste contexto, são ferramentas valiosas para
que os experimentos sejam planejados adequadamente e, após a
sua realização dentro do rigor científico, os resultados sejam
manipulados e interpretados de maneira correta.

CONCLUSÃO
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RESUMO

Faz parte da rotina diária de engenheiros, de químicos e
outros profissionais que atuam nas indústrias e em labo-
ratórios de pesquisa ter que encontrar as melhores con-
dições experimentais para um dado processo ou mesmo

descobrir uma variável que está causando problema. O chama-
do senso comum poderia nos levar a considerar que basta “me-
xer” em uma variável de cada vez e ver o que acontece. Por exem-
plo, se fosse na cozinha: mantemos o tempo de aquecimento de
um bolo fixo e vamos testando diferentes temperaturas até ver
qual “dá mais certo”. Depois, já sabendo qual a melhor tempera-
tura, vemos se dá para diminuir o tempo. Afinal, tempo é dinhei-
ro, certo? ERRADO. Pode ser que você gaste um tempo valioso,
além de materiais valiosos, realizando inúmeros experimentos que
não trarão as respostas de que você precisa, mesmo agindo com a
melhor das intenções. Usando os métodos adequados de planeja-
mento experimental/tratamento de dados, você pode planejar um
número mínimo de experimentos que sejam suficientes para for-
necer as respostas necessárias, de forma confiável e segura.

Usando o exemplo do bolo, o uso de métodos estatísticos
pode nos levar a concluir que o melhor resultado vem da combi-
nação de um tempo médio com uma temperatura média... Logo,
em se tratando de um problema profissional, na indústria, por
exemplo, você poderia ter corrido o risco de assinar um laudo
errado, arriscando sua carreira. Poderia até ser acusado de má-fé
ou de fraude. Nada disso está sendo dito para assustar você mas,
desde cedo, é importante que um aluno de curso experimental
tenha consciência das responsabilidades envolvidas com esta ati-
vidade. Ao sair da universidade, você será um profissional que
terá que responder por possíveis conseqüências de sua ativida-
de. Neste sentido, o uso de métodos estatísticos pode assegurar
a confiabilidade dos trabalhos.
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QUIMIOMETRIA NO BRASIL

A importância prática da Quimiometria nas atividades
industriais e de pesquisa foi levantada no excelente artigo
25 Anos de Quimiometria no Brasil, publicado na revista
Química Nova, 29 (2006) 1401, de autoria dos pesquisadores
B. B. Neto, I. E. Scarminio e R. E. Bruns. Veja um trecho
retirado do artigo:

...Com o advento da quimiometria, o uso de experimen-
tos estatisticamente planejados cresceu rapidamente em
vários campos de pesquisa no Brasil, especialmente Quí-
mica, Engenharia Química, Engenharia de Alimentos e
Biotecnologia. Além disto, a utilização dos métodos
quimiométricos de planejamento e análise não ficou res-
trita às atividades acadêmicas. Indústrias como Oxiteno,
Pirelli, Braskem, Clariant, Nitroquímica, 3M do Brasil,
Unilever, Petrobrás, Petroflex e Masterfoods do Brasil
têm empregado – e continuam empregando – técnicas
de planejamento e otimização de experimentos.
Uma busca no ISI, o Instituto de Informação Científica,
mostrou que, dos 4099 trabalhos científicos localizados
com a palavra-chave “factorial design”, 225 (isto é, 5,5%)
tiveram participação de autor(es) brasileiro(s). Dos 3617
trabalhos com a palavra-chave “response surface”, 137
(3,8%) foram feitos, pelo menos parcialmente, no Brasil.
Estas proporções são superiores à participação geral do Bra-
sil na produção científica mundial, que fica entre 1 e 2%...
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PRÓXIMA AULA

Na próxima aula, daremos início ao estudo propria-
mente dito da Quimiometria, destacando os parâmetros
estatísticos mais relevantes dentro deste contexto.
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