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Topicos Especiais de Quimica Analitica (Quimiometria I)
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Pré-requisito: - x -
Professor Responsavel:

Introduzir os conceitos de estatistica basica e avangada aplicados ao R em quimi-
ometria, apresentar técnicas de tratamento e interpretagao de dados, introduzir pa-
cotes estatisticos para exposi¢cao de dados cientificos e aquisicdo de dados, ofere-
cer os conceitos basicos e avangados de estatistica com sua respectiva aplicagao
em quimiometria utilizando software gratuito R-Cran.

I) Revisdo dos conceitos estatisticos basicos (descritores de posigédo e dispersao),
comparando variancias, testes t-Student, Analise de variancia (ANOVA), testes cor-
respondentes ndo-paramétricos; Il) Introdugdo a programagao R e suas aplicagbes
em estatistica univariada; Ill) Conceitos basicos de algebra linear, analise de dados
multivariados com programacéo R, pré-tratamento de dados, anélise de componen-
tes principais, analise de cluster, regressdo pelo métodos dos quadrados minimos
classico, inverso e parciais, validagdo de modelos de regressdo multivariada.

Parte 1. Introducgao Descritores de localizacao e dispersao, revisao da estatistica de
inferéncia com critériso de escolha para uso de teste t-Student, teste t-Student para
dados pareados, analise de variancia (ANOVA) univariada, de dois fatores e de clas-
sificagdo hierarquica; testes ndo paramétricos (Kruskal-Walis, Wilcoxon, Mann-
Whitney), Calculo dos efeitos principais e interagdes.

Parte 2. Introdugao a programagédo R: a) Histérico do programa R , b) Pacotes do
R; c). Comados basicos no R; d). Entrada de dados; €). Representagéao grafica; Es-
tatistica Basica no R: analise de dados univariados: a) Medidas de localizagéo e
dispersao; b). Distribuigbes de probabilidades; c) Homocedasticidade; d) Teste de
hipoteses. e) Analise de variancia; f) Teste de Kruskal-Wallis; g) Teste de Friedman;
h) Transformagao Box-Cox; i) Coeficientes de correlagao e covariancia.

Parte 3. Andlise de dados multivariados e estatistica avangada com programagéao
R: Algebra linear basica no R: a) nomenclatura, b) espagos vetoriais, c) operagdes
com matrizes, d) autovalores, autovetores e diagonalizagédo; Analise de dados mul-
tivariados: a) Preparagéo de dados para analise; b) Organizagéo e visualizagéo de
dados multivariados; c) Pré-tratamento de dados multivariados: técnicas de alisa-
mento, corre¢ao de linha de base e outras informacgdes importantes que devem ser
estudadas antes da criagdo dos modelos quimiométricos; d) Analise exploratéria dos
dados: analise de componentes principais, analise de cluster; e) Analise de regres-
sdo multivariada: regresséo pelo métodos dos quadrados minimos classico, inverso
e parciais, f) Validagdo de modelos de regressdo multivariada: detecgdo de amos-
tras andmalas, escolha do numero de fatores do modelo, selecao de variaveis



AVALIACAO

BIBLIOGRAFIA
PRINCIPAL

BIBLIOGRAFIA
COMPLEMEN-
TAR

A avaliagdo ocorrera através de exercicios/tarefas diarias em sala de aula. Além
disso, os alunos terdo que fazer uma apresentagéo utilizando os conceitos aprendi-
dos na disciplina para solu¢ado de um problema da area de quimica.
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