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Esta palestra apresenta uma analise critica do uso da quimiometria na
espectrometria atdbmica, com foco na identificagdo de erros metodoldgicos
frequentes e de interpretagdes inadequadas que comprometem a validade
cientifica de muitos estudos experimentais. A partir de exemplos reais extraidos
da literatura e de praticas académicas, sdo discutidos casos classicos de
calibracdo superajustada, de planejamento experimental deficiente e do uso
incorreto de métodos estatisticos e multivariados, como a Analise de
Componentes Principais (PCA). Esses exemplos evidenciam que modelos com
elevado desempenho aparente, como altos valores do coeficiente de
determinagao, podem refletir apenas o ajuste ao ruido experimental, conduzindo
a conclusdes enganosas e baixa capacidade preditiva.

A palestra enfatiza a importancia do planejamento experimental robusto como
etapa fundamental em estudos espectrométricos, abordando conceitos
essenciais, como a definicdo de fatores e respostas, a selecédo de desenhos
experimentais adequados e a aplicagao correta de métodos fatoriais completos
e fracionados, superficies de resposta e critérios de otimizacdo. Sao discutidas
estratégias classicas e modernas de otimizagao, incluindo métodos sequenciais,
simplex, de subida mais ingreme e abordagens multicritério baseadas em
funcdes de desejabilidade.

Além disso, a palestra explora de forma didatica os fundamentos da regressao
linear, destacando suas hipoteses estatisticas — linearidade, independéncia,
homocedasticidade, normalidade e média zero dos residuos — e as
consequéncias de sua violagao. Exemplos baseados nos conjuntos de dados de
Anscombe ilustram como modelos estatisticamente semelhantes podem
representar realidades completamente distintas ao serem analisados

graficamente.



Por fim, a palestra reforca a necessidade de validagao adequada dos modelos
quimiométricos, do uso criterioso de ferramentas computacionais e de uma
interpretacao estatistica rigorosa dos resultados. O objetivo central é capacitar
pesquisadores e estudantes a reconhecer praticas inadequadas, evitar erros
recorrentes e desenvolver andlises mais confiaveis e cientificamente robustas

em aplicagcdes de quimiometria e de espectrometria atdbmica.



