PROGRAMA DA DISCIPLINA

CODIGO: CTQ-009

DISCIPLINA: Tépicos Avancados em Energia (Quimiometria: Planejamento de
Experimentos e Analise Multivariada).

DOCENTES RESPONSAVEIS: Bruno Guzzo da Silva, Ménica B. M. Lopez.

CARGA HORARIA: 24 h TPI: (2-0-2)

EMENTA:

Tipos e classificacdes de planejamentos fatoriais. Delineamento Composto Central Rotacional
(DCCR). Conceitos basicos e aplicagdo de abordagens multivariadas no processamento de
grandes volumes de dados quimicos. Aplicagdes de andlise exploratoria e calibragdo
multivariada.

PROGRAMA:

Parte 1 - Planejamento de Experimentos. Docente: Bruno Guzzo da Silva. Carga horéria: 12
h.

a) Introducéo: importancia do uso de uma metodologia cientifica em processos multivaridveis;
vantagens dos experimentos fatoriais em relacdo aos experimentos do tipo um fator por vez.

b) Tipos e classificacdes de planejamentos fatoriais: definicao das variaveis independentes e
dependentes do processo e das faixas de estudo de cada uma delas; estratégia da defini¢cao do
planejamento mais adequado segundo o processo e o nimero de variaveis envolvidas.

¢) Delineamento Composto Central Rotacional (DCCR) ou Planejamento Estrela: ajuste
de modelos empiricos ndo-lineares aos dados experimentais; analise da qualidade de ajuste do
modelo por meio da Andlise de Variancia (ANOVA); construgdo das superficies de resposta e
das curvas de nivel para os modelos validados estatisticamente; determinacdo das condigdes
operacionais 6timas pela analise de superficie de resposta e curva de contorno.

SOFTWARE: Protimiza Experimental Design.

Parte 2 - Andlise Multivariada. Docente: Monica B. M. Lopez. Carga horaria: 12 h.

a) Tipos de dados e sua visualizagao;

b) Métodos de reconhecimento de padrdes: Andlise de Componentes Principais (PCA,
Principal Component Analysis);

¢) Pré-processamento de dados;



d) Calibragdo multivariada: Regressdo por Minimos Quadrados Parciais (PLS, Partial Least
Squares);

e) Aplicacdo em dados quimicos reais usando programas computacionais.

SOFTWARE: Matlab (Licenca da Ufabc), GNU Octave (free). Obs: Nao é indispensavel ter
conhecimento prévio no uso destes programas.

FORMA DE AVALIACAO:

Parte 1 (50% do conceito final): Elaboracao de projeto (escrito e apresentacdo) com aplicagao

de um planejamento fatorial de experimentos.

Parte 2 (50% do conceito final): Apresentacdo da aplicagdo de um dos métodos estudados em
um conjunto de dados real.
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