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Recentemente, tivemos oportunidade de falar sobre o
papel da Quimica Analitica na formagdo do quimico e
abordar assuntos correlatos em razdo de certo descuido ha-
vido no preparo de pessoal qualificado para enfrentar pro-
blemas analfticos, quer no campo profissional, quer no cien-
tifico. Focalizamos, entdo, principalmente a situa¢do ameri-
cana pelas caracteristicas e proporgdes que assumiu nos Es-
tados Unidos a caréncia de qufmicos analiticos de alto nivel
(Quimica Nova, 5(4) 137 (1982).

Ao tratar agora do tema proposto, nfo poderemos deixar
de repetir alguns conceitos emitidos na ocasifo, como tam-
bém voltar a tecer, em parte, consideragdes da mesma or-
dem.

Como ¢ evidente, os resultados proporcionados pela ané-
lise qufmica sempre forneceram dados necessérios e, muitas
vezes indispensdveis para o desenvolvimento ndo apenas do
trabalho quimico, mas também do de outros e variados
campos de atividade.

O empirismo que por muito tempo caracterizou o pro-
cesso de condugdo da andlise quimica contribuiu para gene-
ralizar a idéia de que a tarefa seria essencialmente técnica e
de natureza auxiliar, idéia que em grande parte permaneceu
durante muitos anos, apesar dos enormes esforgos envida-
dos por eminentes pesquisadores para imprimir bases cien-
tificas 4 Quimica Analitica.

O advento e rdpido desenvolvimento da instrumentagio
também levaram a reforgar o entendimento de muitos de
que o bom conhecimento dos principios fisicos e fisico-qui-
micos relativos ao funcionamento da aparelhagem seria pra-
ticamente suficiente para alcangar os objetivos perseguidos
pela andlise. Em conseqiiéncia, no apenas se relegou a pla-
no secunddrio, em muitas universidades, o ensino da Qui-
mica Analitica mas, principalmente, se descuidou do cultivo
da pesquisa cientifica, em particular da metodologia.

Vimos, em nossa Gltima palestra, como esse tipo de ati-
tude se mostrou contraproducente com o surgimento de no-
vos e variados problemas de relevincia, nfo apenas cienti-
fico-tecnoldgicos, mas também sociais, para cuja abordagem
correta se percebeu ser necessdrio treinamento adequado e
especifico. Assim, j4 hd algumas décadas, iniciaram-se movi-
mentos no intuito de procurar inverter a situagdo e tém sido
despendidos esforgos, cada vez mais acentuados, no senti-
do de se estimular o interesse pela Quimica Analftica, prin-
cipalmente para incentivar o doutoramento nessa disciplina,
em virtude da falta generalizada de especialistas capazes de
desempenhar trabalho criativo. Nos Estados Unidos, por
exemplo, instituiram-se prémios e estdo em curso programas
que visam atrair maior contingente de pés-graduandos para

a drea analitica, em particular para a pesquisa, fato por nos
ja mencionado e de que a revista Analytical Chemistry em
setembro e outubro p.p. nos d4 novamente noticia, mos-
trando o progresso do grupo de Allerton, cuja a¢do se esten-
de a outros centros, bem como a produgio de teses de dou-
toramento em quimica analitica, no periodo de janeiro de
1979 a dezembro de 1980, quando alcangou a média de
23% na 4rea de quimica, valor este obtido a partir de dados
de 21 universidades de alto nivel. (Anal.Chem., 54(11)
1665;(12) (1921).

Enquanto o mimero de Ph.Ds em outras dreas da quimi-
ca vem descrescendo naquele pais e a projec¢do até o fim da
década indica continuidade da tendéncia descendente, na de
quimica analitica ocorre o oposto, embora o aumento efe-
tivo-e a estimativa para o futuro mostrem que as necessida-
des estdo longe de serem satisfeitas. A situagdo nio difere
muito em outros paises, notando-se escassez geral, fato que
deixa aberto campo para estudo e trabalho fértil em virias
direg¢des.

A pesquisa da quimica analitica, seja bisica ou aplicada,
continua a ser centrada em dois aspectos fundamentais, co-
mo sempre foi: a identificagdo ou caracterizagdo quimica e
a medida quantitativa. E o qufmico analitico persegue esses
dois objetivos procurando contribuir para o avango dos co-
nhecimentos tedricos e o aperfeicoamento dos métodos e
das técnicas. Busca assim, dar maior solidez e sentido mais
racional ao seu trabalho.

O que poderia ser outrora considerado essencialmente
analftico, passa muitas vezes a ser apenas parte da tarefa,
a qual somente se conclui com a complementagdo obtida de
outros setores da quimica, ou entdo da fisica, da matemdti-
ca, da biologia ou de engenharia e, muitas vezes, da conjuga-
¢o de informagdes que todas essas modalidades da ciéncia
podem proporcionar.

E claro, pois, que se hi de considerar a posi¢io do
quimico analitico atual 4 luz da evolugio havida no de-
senvolvimento da quimica bem como da ciéncia e da
tecnologia em geral para compreender o papel que lhe
cabe desempenhar nesse novo contexto em que se de-
fronta com problemas de maior amplitude e complexi-
dade do que ocorria anteriormente.

As exigéncias passaram a ser muito maiores, nio apenas
quanto 3 sensibilidade, seletividade, rapidez, precisdo e
exatiddo dos métodos de trabalho mas também e princi-
palmente no sentido do aumento crescente de informa-
¢Oes, a um tempo mais abrangentes e mais pormenorizadas.

Como assinalamos anteriormente, dando destaque ao
que Laitinen acentua com muita énfase, o quimico ana-

* Conferéncia proferida, em 18 de novembro de 1982, durante o I Encontro Nacional de Quimica Analitica, Rio de Janeiro, RJ.
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litico deve voltar-se muito mais para o problema que a
amostra lhe apresenta do que para a amostra em si. No
é mais suficiente, via de regra, a indicagdo percentual
pura e simples dos constituintes; exigem-se respostas que
requerem enfoque mais global e exame mais profundo.
Conseqientemente, o trabalho depende cada vez mais da
interpretagdo adequada de dados obtidos por mais de
uma via, para a compreensio efetiva do problema em
seus aspectos primordiais e o campo vai se tornando cres-
centemente multidisciplinar.

Passou assim a merecer particular interesse a determi-
nagdo das espécies quimicas ou estados fisico-quimicos
definidos, isto €, a forma em que se encontra um dado
elemento em determinado meio.

Exemplo muito ilustrativo nos parece o da identificagdo
e determinagdo de espécies de tragos de elementos vdrios
em dguas, assunto de grande importdncia atual e que foi
objeto de interessante artigo de revisio publicado em maio
deste ano por T. M. Florence (Talanta, 29, 345 (1982).

Apesar de vdrios dos colegas presentes, mormente 0s
que se dedicam a estudos ambientais, estarem familiari-
zados com esses problemas, parece-nos vélido referirmo-nos
a alguns aspectos assinalados por Florence. Assim, de
infcio, diz o autor estar hoje bem estabelecido que a deter-
minagdo das espécies € necessdria para o estudo da toxi-
cidade dos metais para organismos aquéticos ¢ para com-
preender o transporte de tragos de metais em rios e estud-
rios. A medida da concentragdo total de um elemento-tra-
¢o ndo proporciona nenhuma informagdo a respeito de
seu aproveitamento bioldgico ou de sua interagdo com
sedimentos e particulas em suspensdo.

Alguns elementos sio essenciais 4 vida, como ferro,
iodo, cobre, manganés, zinco, etc. Para todos eles, porém,
existe uma faixa de concentragfo bastante estreita entre
o nivel essencial e o t6xico. Um elemento indispensdvel
ao funcionamento normal de um organismo, pode ser
altamente t6éxico em teores mais altos, assim como ele-
mentos essenciais, por exemplo, selénio e vanddio, sdo
muito mais toxicos do que outros ndo essenciais como
mercirio e tdlio.

Talvez o aspecto mais importante que distingue de
outros poluentes toxicos os metais reside no fato de nfo
serem estes biodegraddveis e assim, uma vez que tenham
penetrado no ambiente, a sua toxicidade potencial é con-
trolada em grande parte pelas caracteristicas ffsico-quimicas
da espécie. A cobalamina (vitamina Bj;) ¢ a tnica forma
quimica assimildvel de cobalto. O crdmio (III) é um ele-
mento essencial, a0 passo que o cromio (VI) € altamente
toxico. Mudangas aprecidveis da dieta alimentar podem
também diminuir o aproveitamento bioldgico de tragos
de metais, por exemplo, alimentos de fibras longas e pro-
teinas de grios de soja adsorvem elementos essenciais e
podem causar deficiéncias minerais.

Florence lembra que a concentragfo total de muitos
metais pesados e outros elementos em 4guas naturais
situa-se, muitas vezes, abaixo de 1 ug/l e até mesmo abaixo
de 0,1 ugfl. Ora, a determinagfo analftica de concentragBes
dessa ordem j4 constitui objeto de trabalho cientifico al-
tamente especializado, nio sé pela aplicabilidade de téc-
nicas como pelos serfssimos problemas de contaminagio

de fontes variadissimas e ainda pelas perdas que podem
ocorrer por adsorgdo nas paredes do vasilhame, etc. A
caracterizagdo e determinagdo de espécies provenientes da
subdivis@o de concentragGes totais tdo baixas € por certo
tarefa que desafia a perfcia do quimico analftico e indubi-
tavelmente dos métodos.

Desenvolvendo consideragdes desse tipo, Florence pde
em evidéncia todos os aspectos que devem ser levados em
conta, decorrentes das préprias peculiaridades do meio
de trabalho, das operagGes de amostragem, filtra¢do,
armazenagem, dos vdrios métodos experimentais aplicdveis
com suas vantagens e limitagSes conforme os casos espe-
ctficos, para concluir que hd ainda muito por fazer, tanto
na pesquisa como na parte técnica, salientando também
a necessidade de treinamento de pessoal especializado.
Florence nio deixa de dizer incisivamente que muitos
resultados constantes da literatura, de determinagGes de
espécies formadas por tragos de metais, sio indibitavel-
mente inexatos devido a4 contaminagfo ocorrida durante
a coleta de amostras ou ao subseqiiente procedimento
analftico.

Estas afirmagGes nos lembram recomendag¢es e comen-
tdrios feitos quando da publicagdo, em dezembro de 1980
(Anal. Chem., 52 (14) 224149 (1980), pela comissdo
competente da American Chemical Society, do “Guia
para aquisi¢do e avaliagio da qualidade de dados na qui-
mica do meio ambiente” em que foi enfatizado o fato
de que a exatiddo de anilises quimicas ambientais ndo
pode ser baseada exclusivamente na capacidade do apa-
relho e do método em responder a baixas concentragGes
de amostra, mas o campo da andlise de tragos requer
quimicos analiticos hdbeis e bem treinados, dentro de
uma adequada disciplina de trabalho. Assim a moderna
andlise de tragos, enfatizam as concluses, se compde de
trés estratégias interdependentes: o desenvolvimento de
métodos analiticos, sensiveis, especificos e convalidados;
o uso de protocolos que descrevam os pormenores dos
procedimentos de medida e de amostragem; e o emprego
de procedimentos que assegurem qualidade para a moni-
toragem dos dados. Nenhum laboratério ou individuo
deve dispor-se a prover dados analiticos ambientais sem
estar consciente da importancia de usar enfoque abran-
gente e sistemdtico e empenhado em obter medidas con-
fidveis. E necessdrio que se apresentem os resultados dessas
medidas de tal maneira que possibilitem o exame pleno
de seus pontos altos e de suas debilidades.

Todas essas consideragles nos levam a refletir seria-
mente sobre um aspecto de alta relevincia e que cresce
de magnitude & medida em que se consegue elevar a sen-
sibilidade dos métodos. E o problema da confiabilidade
dos resultados. '

Mencionamos ligeiramente este . assunto em nossa pa-
lestra anterior ao nos referirmos ao relato de Sidney Abbey,
do “Geological Survey do Canadd”, de abril de 1981
(Anal. Chem. 53, (4) 5294 (1981), a respeito de discre-
pancias chocantes nos resultados obtidos por diferentes
operadores em andlises de rochas e minerais, que levaram
Abbey a conferir especial importincia ao preparo individual
adequado do analista para concluir que “a confiabilidade
de um resultado depende mais de quem o produz do que
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como € obtido.”

Dentro dessa linha de pensamento, nio queremos
deixar de nos referir & controvérsia que nos impressionou
bastante, surgida sobre o conteido de silica cristalina
nas cinzas vulcanicas do Monte Santa Helena no Estado
de Washington, ap6s a grande erupgdo de maio de 1980
e que foi objeto de relatos e criticas em Anal. Chem.

52(11) 1136A e 52(12) 1272A (1980).
A possfvel presenga de sflica em forma cristalina, em

particulas de dimensGes respirdveis, da ordem de 10 um,
causou grande apreensio pela ameaga de silicose e de
outras doengas graves. Entretanto, dois grandes grupos
distintos, um constituido por elementos do Departamento
do Trabalho e Indastria do Estado de Washington e do
Departamento de Saide Ambiental da Universidade do
mesmo Estado e outro integrado por especialistas do
Departamento de Geologia da Universidade do Estado
de Washington, dos Laboratérios Battelle de Richland,
Estado de Washington e do U. S. Geological Survey de
Menlo Park, California, chegaram a conclusdes bem dife-
rentes. O primeiro grupo usando principalmente espec-
trometria no infravermelho acusou a presenga, em média,
de 5-10% de silica cristalina, enquanto o segundo, mediante
difragio de raios X encontrou teores insignificantes ou
praticamente nulos.

Custa a acreditar, como foi dito no comentirio publi-
cado, que nesta época de emprego de aparelhos de meio
milhdo de ddlares, especialistas ndo chegassem a um acordo
quanto ao teor de silica cristalina em uma amostra de
cinzas. No entanto, parece que a maior parte da contro-
vérsia se deveu aos méritos de um tratamento preliminar
por via Umida, para evitar interferéncias, que um grupo
empregava € o outro teimava em ndo utilizar.

Como comenta George Morrison em editorial (Anal.
Chem. 52 (12) 1973 (1980), situagGes desse tipo podem
ser constrangedoras, mas a melhor maneira de resolvé-las
¢ fazer com que os participantes de um e outro lado se
relnam para, em conjunto, encontrar as diferengas meto-
dologicas, a semeihanga do que ocorreu, por exemplo, na
determinacdo de impurezas em urdnio durante o desen-
volvimento do Projeto Manhattan na segunda guerra mun-
dial, em que a controvérsia entre virios laboratérios foi
desfeita quando os quimicos dos diferentes grupos foram
postos a trabalhar juntos no mesmo laboratério. A presenga
de erros sisteméticos se tornou entdo logo evidente. Algo
andlogo ocorreu vinte e cinco anos mais tarde com algumas
amostras de solo lunar, analisadas por grande niimero de
laboratérios com o emprego de ampla variedade de téc-
nicas.

Mas hd aspectos que transcendem o dmbito da quimica
analitica e da propria ciéncia, para assumirem importancia
de ordem social, ou sbcio-politica, refletindo-se sobre
decisGes que levam a estabelecer normas de legislagdo
ou posi¢es de organismos oficiais, is vezes de maneira
inadequada se nio totalmente incorreta.

Nio podemos esquecer que todo e qualquer dado
cientifico tem inerente em si um certo grau de incerteza e
que, portanto, as conclusdes a que pode conduzir devem
estar subordinadas aos limites dessa incerteza.

Nesse sentido, parece-nos muito oportuno fazer refe-
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réncia e transcrever alguns trechos do excelente editorial
publicado em 1980 (Analyt. Letters 13 (Al), 1 (1980)
por L. A. Currie do Centro de Quimica Analitica do *‘Na-
tional Bureau of Standards” de Washington.

Currie acentua que o reconhecimento, durante a dltima
década, da relagdo intrinseca entre informagdo cientifica
e problemas complexos da sociedade cresceu extraordi-
nariamente. Mas também se tornou evidente que decisGes
consideradas inadidveis so tomadas com base em dados

cientificos incompletos ou incertos.
Em virtude dos perigos que se apresentam por decisdes

baseadas estritamente em teorias e como as espécies qui-
micas, muitas vezes em nfvel de tragos, em meios comple-
xos desempénham um papel central em muitos desses
problemas da sociedade, o quimico analitico tem especial
responsabilidade bem como oportunidade para atuar.

Pode ele proporcionar relevante contribuicdo para a
validade das teorias e a demonstragdo dos seus efeitos,
ajudando a definir as necessidades analiticas ¢ a metodo-
logia inicial, e ainda pode prestar inestimdvel servigo pela
indicagdo de estimativas realistas quanto 2 incerteza dos
dados cientificos subseqiientes.

Currie cita problemas abordados pelo Congresso dos
Estados Unidos e algumas decisSes tomadas, como por
exemplo no caso de uma emenda de lei sobre alimentos,
drogas e cosméticos que, segundo ele, ndo levou em conta
o fato de que a ‘“‘capacidade” de detectar produtos qui-
micos em alimentos é dinimica, dependendo diretamente
da incerteza da medida, e portanto, fungdo do ‘‘estado
da arte” dos procedimentos analiticos.

Lamenta que a concep¢do do “‘fato cientifico” por
parte da nova geragdo, ou seja, pelos que concluiram pelo
menos o ciclo colegial, é extremamente deficiente, havendo
apenas 12 por cento nessa faixa na nag¢do americana que
estdo conscientes de que ‘“‘toda medida contém erro”.

Corre-se o risco de decisdes de politica cientifica, toma-
das em condigbes de aprecidvel incerteza, terem graves
conseqiiéncias ndo apenas em termos regionais amplos mas
também com repercussdes por mais de uma geragdo.

Os grupos sociais e as institui¢oes, diz Currie, raramente
respondem antes que sejam ameagados, fato que passa a
constituir pesado fardo para o cientista. O publico fre-
qilientemente espera uma resposta instantinea com a
informagdo cientifica necessdria para enfrentar uma nova
ameaga. Em tais circunstincias, a melhor maneira do
cientista servir a politica pablica é a de ater-se aos prin-
cipios éticos da ciéncia admitindo a magnitude da incer-
teza de seus dados e sua ignorancia. E pois de vital impor-
tancia a filosofia bdsica que deve orientar o quimico ana-
litico, ou seja, insistir no axioma de que nenhum resultado
analitico tem sentido sem a indicagdo completa e quanti-
tativa da incerteza que lhe é inerente. '

Referindo-se ao espago de tempo normalmente longo
para se concretizarem mudangas sensiveis em sistemas
associados com atividades humanas, justifica a necessidade
de se langar mao de modelos como recurso para a avaliagdo
de efeitos potenciais. A validade dos modelos e seu grau
de precisdo certamente dependem dos dados a partir dos
quais s3o construidos. Assim por exemplo, acentua Currie,
apesar de que os nossos modelos prevém um aumento



secular de carbono inorginico dissolvido na dgua do mar
(“ZC0,™), de cerca de 0,35 por cento por década e a di-
minui¢do de ozona na atmosfera de cerca de 1 por cento,
a nossa capacidade de poder confirmar tais previsSes ¢
inadequada, pois a falha é de uma ordem de grandeza. Tal
fato significa que a ndo ser que consigamos melhorar
substancialmente a nossa capacidade de medida, sérias
mudangas de longo prazo terdo ocorrido antes que tenha-
mos a possibilidade de detectd-las experimentalmente.

Apesar de que as decisGes correntes devam apoiar-se
em modelos teéricos o fato de que tais modelos sdo repre-
sentagdes imperfeitas da realidade nio pode ser ignorado.
A base tedrica inadequada e a falta de medidas seguras
podem levar a surpresas como tem ocorrido em vérios
€asos.

A solugdo para esses problemas, frisa Currie, somente
pode vir com a pesquisa bdsica, proporcionando o avango
dos conhecimentos fundamentais, combinados com o
progresso das técnicas de medida e de sua exatiddo e
sensibilidade.

Alguns exemplos sdo citados em que as conclusBes
passaram a ser invertidas ou parcialmente mudadas ao se
descobrirem falhas no procedimento analitico e mostram
abundantemente como as fontes de erro podem estar
localizadas na amostragem, no método ou na execugdo
da medida, no tratamento numérico e interpretagio dos
dados, na falta de atengdo para com erros sistemdticos.
O tratamento inadequado de erros sistemdticos, alids,
diz o autor, é talvez hoje a mais séria deficiéncia, para a
qual tem que ser voltada toda a atengdo.

Currie conclui pelo inestimével valor da Quimica Ana-
litica na solugdo dé muitos problemas cientificos da socie-
dade e acentua que a pesquisa bdsica metodologica, incluin-
do progressos em exatiddo, resolugfo e sensibilidade, con-
tinuard a ser compensadora para auxiliar a resolver velhos
problemas e por em evidéncia novos.

Ao dizer que a responsabilidade do analista na coope-
ragdo que presta na abordagem de aspectos cientificos dos
problemas da sociedade atual € refletida claramente na
filosofia de comportamento do quimico analftico cldssico,
destaca Currie alguns pontos que julga essenciais, na ati-
tude do profissional, a saber: a) deve voltarse para o
problema como um todo desde o inicio, procurando
entender a natureza das questSes que sio levantadas e
empenharse para encontrar exatamente como a andlise
quimica pode contribuir para a sua solugo, sendo indis-
pensivel a comunicagdo e colaboragio com -elementos
de outras disciplinas desde o estdgio inicial de planeja-
mento e amostragem até a interpretagdo dos resultados;
b) deve conscientizar-se da importincia de medidas con-
fidveis em amostras “verdadeiras” (isto é, do mundo real)
em oposicdo a medidas que apenas sfo vilidas para meios
ideais, de laboratério; c) deve manter-se permanentemente
alerta em relagdo a tendéncias provenientes de fontes
estranhas, tais como valores sociais, conjecturas implicitas,
amostragens nio representativas, etc.; d) deve fornecer
resultados com incertezas significativas incluindo limites
para erros sistemdticos; ¢) deve prover graus de liberdade
adicionais e andlises confirmatdrias para reduzir ao mini-
mo erros ndo previsiveis.

Na verdade, todas essas consideragGes de Currie cons-
tituem preocupagdes sérias dos pesquisadores e profissionais
mais responsdveis e contribufram para abrir e desenvolver
todo um leque de atividades que visam a aprimorar e ra-
cionalizar os procedimentos de execugfo e de avaliagio
do trabalho analitico.

Comegou assim a se desenvolver a Quimiometria que
abrange vdrias modalidades e que, conforme relatado por
B. R. Kowalski e J. E. Frank em artigo de revisdo de abril
p- p. (Anal. Chem. 54 (5) 222R (1982), ¢ definida pela
Sociedade Internacional de Quimiometria como “a disci-
plina qufmica que usa métodos matemdticos e estatisticos
para delinear e selecionar procedimentos de medida e
experimentos mais favordveis e proporcionar o mdximo
de informagdo quimica pela andlise de dados quimicos.
No campo da Quimica Analitica, a Quimiometria é a
discipiina que usa métodos matemdticos e estatisticos
para a obtengdo de informagGes relevantes da maneira mais
favordvel sobre sistemas materiais”.

Os autores véem a quimiometria como uma interface
entre a quimica e a matemdtica. As ferramentas sio vef-
culos que podem ajudar o quimico mais eficientemente
a seguir no caminho das medidas, para a informagdo e para
o conhecimento. A Quimica Analitica comega a alcangar
grau mais elevado de amadurecimento como ciéncia de
informagdo e espera-se que a quimiometria analitica venha
a contribuir para mudar a forma pela qual os métodos
analiticos s8o desenvolvidos.

Sao muitos os topicos que constituem a quimiometria
e € ainda muito cedo para decidir quais os que virdo pro-
porcionar vantagens mais significativas para merecer maior
énfase. '

Kowalski, em outra oportunidade (Anal. Chem. 53 (6)
706A (1981), faz niftida distingdo entre a concentragdo
determinada a partir de uma curva de calibragdo e a ver-
dadeira concentragdo. Se desejarmos apenas fazer calibra-
¢0es para determinar concentragGes, diz ele, ndo hd muita
ajuda que a quimiometria possa prestar, mas se estivermos
interessados na verdade, ou seja, em saber quanto de um

_analito estd efetivamente presente na amostra, entdo

a ciéncia da informacdo terd muito para oferecer”. Vamos
seguramente voltar-nos em diregiio i verdade em quimica
analitica, arremata Kowalski, para concluir “nfo podemos
ter o quimico analftico construindo uma curva de cali-
bragfo sabendo muito bem que a dgua empregada para
o seu grifico de referéncia nio tem nada a ver com a
amostra real e que esti ele sujeito a tremendos efeitos
de matriz”. H4 métodos proporcionados pela ciéncia da
informagdo que deverfo possibilitar a0 quimico chegar
ds concentragSes verdadeiras mesmo na presenga de efeitos
de matrizes e de interferéncias.

Em artigo muito recente, de autoria dos cientistas
checoslovacos K. Eckschlager e V. Stepanek, publicado
em setembro p. p. (Anal. Chem., 54 (11) 1115A (1982)
¢ ilustrada a importincia da teoria da informagio em
Quimica Analftica e sfo desenvolvidas expressdes mate-
mdticas aplicdveis a vdrios tipos de andlise.

Os autores afirmam que o emprego da teoria da infor-
magdo em quimica analitica se origina da idéia de que cada
andlise € um processo de obtengdo de informaces a respei-
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to da composi¢io qualitativa, quantitativa ou estrutural
da substincia analisada.

A importincia de expressbes e relagdes dadas pela
teoria da informagfo deve ser preponderantemente consi-
derada quanto ao uso para a avaliagfo e otimizag¢do dos
métodos e procedimentos analiticos. E sabido que a teoria
da informagfo possibilita julgar métodos de andlise quan-
titativa, bem como avaliar melhor e mais objetivamente
métodos de andlise estrutural, qualitativa e de identifi-
cacfo.

Podese demonstrar que a incerteza “a posteriori”
ou a quantidade de informacgfio estd estritamente ligada
a propriedades dos métodos analiticos, tais como seleti-
vidade, especificidade de determinaco, sensibilidade,
precisdo e exatiddo. Assim, se se otimizar um método
analitico pelo emprego de adequada medida de informagdo,
também se otimizarfo, simultaneamente, essas proprie-
dades. Por exemplo, o montante de informagio obtido
de uma andlise quantitativa é tanto maior quanto mais
precisos ¢ exatos sdo os resultados e no caso da andlise
de tracos esse montante é afetado pelo limite de deter-
minagdo.

Assinale-se ainda que o rdpido e continuo desenvol-
vimento da automagfo impSem a utilizagdo de técnicas
cada vez mais aperfeigoadas para o processamento de dados
a fim de se alcangarem resultados de alta confiabilidade
¢ de sentido global. A automagio combinada com método
quimjométricos adequados deverd levar a informagGes
quimicas exatas. E o que dizem Kowalski e Frank em
sua recente resenha acima citada, sem antes, porém, deixar
de alertar contra a aceitagdo indiscriminada dos résultados
proporcionados por instrumentos automdticos. E verdade,
dizem eles, que os aparelhos automdticos podem geral-
mente propiciar melhor precisdo do que a obtida na opera-
¢3o normal e a exatiddo — primeira meta analitica — ndo
pode prescindir de precisio, mas todo e qualquer analista
sabe que elevada precisfo somada a um erro determinado
ou a um método inadequado de calibragdo leva a resultado
desastroso.

A esta altura, nfo podemos deixar de lembrar, por
exemplo, interessante observagdo que Laijtinen fazia hd
cerca de dez anos atrds (Z. Anal. Chem., 263, 307 (1973),
quando procurava mostrar a diferenca entre automagfo
e mecanizagio e se referia d tendéncia de muitos em con-
siderar a automagdo simplesmente como a adogdo de dis-
positivos para aumentar a rapidez e possivelmente a con-
fiabilidade de uma andlise pela substituicdo do trabalho
humano. Tais objetivos, dizia ele, ndo sfo triviais e na
verdade desempenham papel importante na tarefa de
muitos laboratérios em que milhares de testes e determi-
nag8es de rotina devem ser executados em enormes séries
de amostras. Tal passagem operacional do homem para a
mdquina eu a chamaria mecanizagfo, enfatizava Laitinen,
enquanto a automagdo, por outro lado, implica algo mais,
principalmente o uso do computador nfo apenas para
dirigir a seqiiéncia de operagOes, mas para tomar deci-
sOes sobre observagGes preliminares de modo a controlar
o instrumento de tal forma que conduza a otimizar o
resultado analitico. Assim, por exemplo, o computador
pode ser orientado de maneira a efetuar repetidas medidas
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com sucessivas tomadas de uma amostra até que a andlise
estatistica dos dados demonstre que o desejado grau de
precisdo foi alcangado. :

Apés vdrios anos de vertiginoso progresso, em que
tem havido enorme utilizagdo de minicomputadores e
posteriormente microprocessadores, vamos encontrar Ko-
walski e Frank citando Stochwell e Telford para dizer
que o objetivo primacial da automagio é o aperfeigoa-
mento do desempenho global que somente pode ocorrer
quando as especificacGes das verdadeiras necessidades
analiticas precedem a automagfo. Assim, também € interes-
sante notar, como mostrava, hd pouco mais de dois anos,
M. Bos em Anal. Chim. Acta 122, 193 (1980) que, embora
a énfase na automagfo tenha ocorrido com métodos ins-
trumentais, também métodos classicos de anilise quimica
passaram a ser automatizados recuperando parte do terreno
perdido em relagdo ds técnicas instrumentais, ¢ que o
efetivo sucesso neste campo depende da integragdo de
conhecimentos de quimica analftica, eletronica e ciéncia
da computagdo.

Focalizamos alguns aspectos -que nos pareceram ilus-
trativos do trabalho analitico quando conduzido em pro-
fundidade, embora talvez por nos termos alongado dema-
siadamente em certos tépicos deixamos de cuidar de vérios
outros igualmente de alta relevincia. Tentamos, contudo,
realgar a importincia do quimico analitico no que diz
respeito ao papel que lhe cabe desempenhar e, por via
de conseqiincia, mostrar a necessidade de sua valorizagfo
como cientista e profissional.

Ao concluir, desejamos novamente enfatizar que, se
métodos e técnicas analiticas sio empregados abundante
e crescentemente em todas as dreas da quimica e em muitos
outros campos de atividade, o progresso decorrente da
inovagdo, que abre outras perspectivas e estabelece novos
marcos no caminho do conhecimento, depende principal-
mente da atuagdo de especialistas que, por sua formagdo
e treinamento, sdo levados de maneira natural a enfrentar,
com enfoque apropriado, determinados tipos de problemas.

A complexidade cada vez maior da tarefa analitica
constitui motivo de sadio desafio e, por isso mesmo, torna
mais atraente o campo de pesquisa, acentua a importdncia
dos conhecimentos hauridos em outras ciéncias ¢ sua con-
seqiiente utilizagdo, mas ndo exime o analista de se apro-
fundar nos conhecimentos de quimica, pois, como dizfamos
anteriormente, citando Laitinen, quanto mais nos voltarmos
para a totalidade do processo analitico mais a quimica
permanecerd como necessidade essencial.

Nesse sentido, também nos apraz finalizar lembrando
Lars Kryger quando ao concluir a sua interessante resenha
sobre métodos de reconhecimento de espécimens (“pattern
recognition”) na interpreta¢gio de informagSes analiticas
(Talanta, 28 (12) 871 (1981) deixava consignadas incisivas
palavras do seguinte teor: ndo hd realmente substituto
para a habilidade experimental e para os conhecimentos
quimicos ‘fundamentais, sendo pois de importincia pri-
mordial que o quimico analitico, mesmo no futuro, quando
0.acesso aos dados for extremamente facilitado pelos
bancos de dados e pelas redes de computadores, saiba
avaliar criticamente a qualidade dos resultados e ndo
perca o contato com o trabatho de laboratério.





