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Introducao

A quimiometria teve seu inicio na primeira metade
da década de 70 e sua aplicagdo era restrita, afinal
ndo havia tecnologia computacional para processar
grandes quantidade de calculos necessarios para
aplicagdes praticas’.

Com o avango computacional, por volta de 1985,
a quimiometria pode ser aplicada como disciplina
académica oferecendo aos estudantes: base teérica
e aplicacao pratica dos conhecimentos; mais tarde
em 2001, foi publicado um livro didatico de
quimiometria1.

Segundo GOMES?®, ja foram propostos varios
métodos quimiométricos para utilizagdo didatica
fazendo uso de equipamentos alternativos. Com a
consolidagdo da quimiometria, sua introdugdo em
cursos de graduacgao é justificada e adaptagdes de
alguns experimentos se fazem necessarios”.

Tendo em mente o avango da quimiometria, a
tecnologia computacional disponivel atualmente,
neste trabalho propde-se a utilizagdo da calibragéo
multivariada para determinagdo de concentragbes
em uma mistura binaria e compara-la com a
calibragdo univariada numa pratica experimental
para cursos de graduagéo.

Resultados e Discussao

Inicialmente séo necessarias 10 misturas binarias
de cafeina (CAF) e acido acetilsalicilico (AAS) com
concentragdes variando de 1,25 a 6,259L’1. Para o
preparo das solugdes padréo, sao pesadas 0,2g de
acido acetilsalicilico e dissolvido em 2mL de &lcool
metilico, o volume de um baldo de 200mL é
completado com &gua deionizada. A solugdo de
trabalho é preparada transferindo-se uma aliquota
de 10mL da solugéo padréao de AAS para um baldo
volumétrico de 200mL, adicionando-se 80mL de
NaOH e completando o volume com agua
deionizada e entdo o baldo é deixado em repouso
por 10 minutos. O mesmo procedimento é realizado
para a cafeina.

A partir da solugao de trabalho de AAS e da CAF
sdo retiradas aliquotas para o preparo das solugdes
diluidas de acordo com a tabela 1 em baldes
volumétricos de 50mL e volume completado com
agua deionizada para obtengdo dos espectros no
espectrofotdmetro UV-Vis.
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Tabela 1.
Sd. |1 |2 |3 |4 |5 |6 |T (8 (9 |10

AAS (10 |20 (10 |20 |05 |25 |15 |15 |15 [15
CAF |10 |10 |20 |20 |15 (15 (05 (25 |15 |15
*S.d.: Solugoes diluidas; Volumes em mL

Tendo as concentragdes conhecidas das 10
misturas, essas foram utilizadas para estimar os
espectros puros de cada componente (figura 1) para
efeito de comparagado com os espectros puros. Os
espectros estimados foram obtidos atraves de
calculos de matriz*,
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Figura 1. Espectros estimados x Espectros puros.

Preparando 8 novas misturas binarias de
concentragdes conhecidas, na mesma faixa que a
anterior, € possivel calcular as concentracdes de
cada componente através dos espectros puros
estimados e compara-los com os valores obtidos
utilizando o procedimento para andlise de misturas
binarias de SKOOG".

Conclusoes

Acredita-se que esta seja uma pratica experimental

ideal para um primeiro contato de estudantes de
graduacao com a calibragao multivariada. Utilizando
os dois métodos é possivel comparar resultados e
discutir a melhor aplicagao de cada método.
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