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CALIBRAGAO MULTIVARIADA E ANALISE EXPLORATORIA DOS ISOMEROS DO XILENO
Danilo Santos Ortiz (Bolsista PIBIC/CNPq) e Profa. Dra. Marcia Miguel Castro Ferreira
(Orientadora), Instituto de Quimica - 1Q, UNICAMP

Da necessidade de extrair as informagdes relevantes a um conjunto de dados, desenvolveu-se a
quimiometria, nova area da quimica que utiliza a estatistica multivariada na interpretacédo de dados.
Este trabalho dedicou-se ao estudo da quimiometria, pela sua aplicagao e interpretacao, sendo que
este estudo se deu da seguinte forma: simulagdo de misturas dos isdmeros do xileno utilizando
planejamento fatorial, elaborando as matrizes de dados de espectros de massas dos compostos
em estudo extraidos de bancos de dados, construcido e comparagao de modelos de calibragédo
multivariada (NIPALSPLS, SIMPLS, PCR) na determinagédo do teor dos compostos em misturas
simuladas.Os modelos portaram-se bem, separando os isdbmeros, antes nao separados pela
espectroscopia de massas e fazendo predigbes para novos conjuntos de dados, assim como a
analise exploratoria, que pode ser usada tanto na separagao de padrdes quanto na identificagdo de
outlier. Conclui-se que os métodos quimiométricos sdo em geral boas ferramentas de analise, uma
vez que, analises antes impossivel tornaram-se possiveis com estes métodos. Contudo esta deve
ser mantida em estudos, uma vez que alguns algoritmos utilizados nao foram totalmente

entendidos, como o PLS.
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