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Como identificar quais fatores (condi¢coes analiticas) sao
importante e como afetam as respostas desejadas?

e Ferramentas para triagem
e Ferramentas para otimizacao

e Selecao das ferramentas
e Validacao do modelo de regressao
e Definicao da MODR



PLANEJAMENTOS .
===SUPERFICIE DE TAS

E quando Y esta reIaC|onada 2 ou mais Xs?

Y =a+ blX1l + b2X2 + ¢

Y =a+ b1X1 + b2X2 + b3X1X2 + ¢

Y=a+ blX1l + b2X2 + b3X12 + b4x2? + ¢

Y=a+ blX1l + b2X2 + b3X12 + b4x22 + b5X1X2 + ¢
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Planejamento fatorial frauonado

Planejamento fatorial completo

Planejamento de Plackett-Burman

Delineamento de Composito Central (DCC)

Delineamento Box-Behnken
Metodologia de Superficie Resposta (MSR)

Graficos de contorno sobrepostos

Funcoes de Desejabilidade






DoE: FERRAMENT
“=~PARA TRIAGEM" ‘j

=]
i

Delineamento Fatorial Completo / Fracionado

e Identificar quais fatores (testados em 2 niveis)
tem influéncia relevante na resposta desejada

e Permite a avaliacao de variaveis
(qualitativas e quantitativas)

e Permite avaliar as interacoes entre os fatores
(de forma restrita dependendo da resolucao)
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‘Delineamento fatorial completo em 2 niveis

«22 = 4 experimentos
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‘Delineamento fatorial completo em 2 niveis

23 = 8 experimentos
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e 3 fatores em 2 niveis:

-ATO!
O
- Planejamento completo:

23 =8 (main effects - interactions)

- Planejamento fracionado:
231 =4 (main effects - com limitacoes)
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Fracionado:
231 =4
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2% fractional factorial design fold-over 2° full factorial design
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Delineamento Fatorial

Fracionado . # | A | B | C | D¥
1 -1 -1 -1 -1
e 4 fatores em 2 niveis 2 1 1 +1  +1
24 = 16 exp. 3 S N R
4 -1 +1 +1 -1
e No Fatorial fracionado > +1 -1 -1+
1 6 +1 1 +1 -1

241, = 8 exp.

7 +1  +1 -1 -1
8 +1 +1 +1 +1

s Ll

*D =AXBXxC
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Delineamento Plackett-Burman

e Identificar quais fatores (testados em 2 niveis)
tem influéncia relevante na resposta desejada

e Permite a avaliacao de variaveis
(qualitativas e quantitativas)

e Nao permite avaliar as interacoes entre os fatores
(depende da resolucao do experimento)
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Plackett-Burman

e A: Tipo de solvente

e B: [] de solvente

e C: pHdaFM

e D: Fluxo da FM

e E: Tipo de coluna

e F: Tamanho de particula da coluna
e G: Temperatura da coluna

e H: Comprimento de onda

e J: Volume de injecao

e K: Comprimento da coluna

e L: Concentracao de pareador ionico
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t realizados

. . Desvantagens:
-+ Confusao de efeitos

.. principais com
= - interacoes de 22 ordem
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e Resolucao III:
— Efeitos principais (EF) nao confundido com EF
— EF confundidos com interacoes 22 ordem (22Int)

e Resolucao IV
— EF nao confundido com EF e 22Int
— 29Int confundidas com 28Int
— EF confundidos com interacoes 32 ordem (32Int)

e Resolucao V
— EF ou 22Int nao confundido com EF ou 22Int
— 28Int confundidas com 328Int
— EF confundidos com interacoes 4@ ordem (42lInt)



e EXEMPLO DE MATRIZ DE CONFUCOES:

Experimento Fatorial Fracionado

Resumo do experimento

Fatores: 4 Experimento Base: 4;8 Resolugdo: IV
Ensaios: 8 Réplicas: 1 Fragdo: 1/2
Blocos: 1 Pts centrais (total): 0

Geradores de experimento: D = ABC

Estrutura de Aliases

| + ABCD
A+ BCD
B+ ACD
C + ABD
D + ABC
AB + CD
AC + BD
AD + BC
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Avaliacao dos parametros de regressao?

e Nao necessariamente!
Objetivo € identificar fatores relevantes

1. Grafico de Pareto
2. Grafico de efeitos principais
3. Grafico de interacoes
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Avaliacao dos parametros de regressao?

e Se modelo estiver bem ajustado
Nao necessita DoE de otimizacgao

1. Analise dos residuos
2. Significancia da regressao
3. R2, R2 ajustado e R2 de predicao
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e Quantos fatores demandam deslocamento

Depende de:

e O sentido do deslocamento (T ou )

e Quanto cada fator precisa ser deslocado
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AMENTOS DE
"OTIMIZAGAO
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Y = f(X, Z)
Y=a+blX+Db2Z
Y=a+blX+b2X>+b3Z+ b4 Z?
Y=a+blX+b2Z+b3XZ

Y=a+blX+b2X2+b3Z+bd47Z2+b3XZ
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e Considerando os 2 fatores relevantes, serao
realizados experimentos nos pontos:

— Fatoriais: 4 pontos
— AXials: 4 pontos
— Central: 1 pontos (6 réplicas)

— Total: 13 pontos (CCD)
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Delineamento de Compodsito Central

e Identificar se os fatores (termos lineares e
quadraticos) e suas interacoes tem influéncia relevante
na resposta desejada

e Permite o ajuste de modelo de regressao com termos
lineares, interacoes e quadraticos

R=a+ blxA + b2xB + b3xAZ2 + b4xB2 + b3xAxB
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CCD circunscrito para 2 fatores

« 4 Pontos fatoriais
e 4 Pontos axiais

« 1 Ponto central (com réplicas)

& Bloco 1
3 +1 -1
. 4 +1 +1 Y,
(5 0 -1,4 )
6 0 +1,4
Vs -1,4 0 Bloco 2
8 +1,4 0
9% 0 0 )




“DELINEAMENTO

CCD facetado para 2 fatores
« 4 Pontos fatoriais

+ 4 Pontos axiais
« 1 Ponto central (com réplicas) 1 -1 -1
2 -1 +1
Bloco 1
3 +1 -1
— . 4 +1 +1 Y,
s 0 -1 )
— 1 6 0 +1
7/ -1 0 Bloco 2
Qe ] )
8 +1 0
\_ 9% 0 0 )




CCD circunscrito para 3 fatores

8 Pontos fatoriais
6 Pontos axiais
1 Ponto central (com réplicas)

A1/

-1 -1

1 -1
2 -1 +1
3 -1 +1 -1
4 -1 +1 +1
c o ” Bloco 1
6 Sl -1 +1
7 +1 +1 =l
8 +1 +1 +1
9 0 0 -1,4
10 0 0 +1,4
11 0 -1,4 0
12 0 +1,4 0 Bloco 2
13 -1,4 0 0
14 +1,4 0 0
\_ 15 0 0 0
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CCD facetado para 3 fatores
- 8 Pontos fatoriais

6 Pontos axiais

« 1 Ponto central (com réplicas)

4 |-
/S

1 -1 1 -1
2 -1 -1 +1
3 -1 +1 -1
4 -1 +1 +1
c o ” Bloco 1
6 +1 -1 +1
7 +1 +1 1
8 +1 +1 +1
9 0 0 1,4
10 0 0 +1,4
11 0 -1,4 0
12 0 +1,4 0 Bloco 2
13 -1,4 0 0
14 +1,4 0 0
0
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Fatorial com 3 niveis:

e 2 fatores em 3 niveis “““

e 32 = 9 experimentos 1 -1
2 -1 0
® ® 9 3 -1 +1
4 0 -1
5 0 0
1 1 ! 6 0 +1
7 +1 -1
e ® ® 8 +1 0
9 +1 +1
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Fatorial com 3 niveis:
e 3 fatores em 3 niveis
e 33 = 27 experimentos
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Box-Behnken m
e Box Behnken 2 +1 1 0
3 -1 +1 0 Bloco 1
® 33 frac.: 15 eXp. 4 +1 +1 0
\_ 5* 0 0 0 .
| 6 1 0 -1 )
4 T 7 +1 0 -1
8 -1 0 +1 Bloco 2
/ / 9 +1 0 +1
\_ 10* 0 0 0 )
11 0 1 1 )
/ 12 0 +1 -1
® ® 13 0 -1 +1 Bloco 3
/ 14 0 +1 +1
\_ 15* 0 0 0 Y,
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Pontos fatoriais

Pontos axiais 4 6 8 10
CCD Ponto central 5-6 5-6 6 6

Total 13-14 19-20 30 48

Escolha do alfa (vk) 1,4 1,68 2 2,38
Fatorial 3 niveis (3%) 9 27 81 243

Box-Behnken (3* fracionado) - 15 27 46
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Analise dos residuos

Significancia da regressao

R2, R2 ajustado e R2 de predicao

Erro puro e falta de ajuste
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e Conhecer variabilidade natural da resposta

Necessario para:

e Estimar erro puro e falta de ajuste

e 2 estratégias:
— Replicas de todos os pontos
— Réplicas do ponto central









FALTA DE AJUST
b0 MODELO ° :f-*’

2= TN

Causas de falta de ajuste do modelo
e Espaco estudado reduzido

e Falta de termo (interacao / quadratico)









Y =a+ bl X1 + b2 X2



Y =a+ bl X1+ b2 X2 + b3 X1*X2



Y=a+ bl X1+ b2X2+ b3 X122+ b4 X272



Y=a+blX1l+b2X2+ b3 X12+ b4 X22 + b5 X1*X2



“Ponto de Alavanca”

RESPOSTA \




~TIPOS DE MODE

g

e TN

\

“Ponto de Alavanca”
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1. Distribuicao normal
2. Homocedasticidade

3. Independéncia dos dados
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Quando aplicar:
e Falta de normalidade / homocedasticidade

RESPOSTA -




TRANSFORMACA

Apos transformacao Box-Cox (A = 0):
e Normalidade / homocedasticidade atendidas

Ln(RESPOSTA)
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— Stat
— DOE (Planejamento de experimentos)
— Superficie de Resposta (RS)

— Criar Experimento de RS...
— Experimento

— Definir um Experimento de RS...
— Fatores (Superior/Inferior...)

— Analisar Experimento de RS...
— Resposta (Termos & Graficos)

— Graficos Fatoriais...

— Graficos de Contorno...

— Graficos de Superficie...
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— Fatorial Fracionado / Plackett-Burmann:
“Screening” para identificar os fatores relevantes

— Planejamento Fatorial Completo:
Identificar interacoes e ajuste de modelos lineares

— Superficie Resposta (CCD / Box-Behnken):
Ajuste de modelos completos e graficos de SR
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Para que o modelo de regressao seja considerado
adequado, deve atender aos seguintes parametros:

- R? (ajuste dos dados) e R2-pred (capacidade de
predicao) elevados (proximos a 100%)

— Residuos com distribuicao normal, homocedasticidade
e independéncia

— P-valor para falta de ajuste nao significativo (ou seja,
Erro do modelo < Erro aleatério)
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-COMO OTIMIZAR
“=»AS RESPOSTAS

EEBIT

e FERRAMENTAS GRAFICAS

e FUNCOES DE DESEJABILIDADE
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When the goal is to...

Target the response
Below the lower bound, the
response desirability is 0; at the

target is 1; above the upper
bound, it is 0

target

A N
— Weight =10
lower bound upper bound
As the response moves

> toward the target, the €

desirability increases




When the goal is to...

Minimize the response

Below the target, the response
desirability is 1; above the
upper bound, itis 0

Weight = 1(5‘\

o 0
upper bound

As response decreases,

the desirability increases



When the goal is to...

Maximize the response

Below the lower bound, the
response desirability is 0; above
the target, itis 1

0

lower bound

As response increases,

the desirability increases
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e As funcoes de desejabilidade sao calculadas
individualmente para cada resposta

e As funcoes individuais sao combinadas
numa funcao de desejabilidade composta,
considerando-se os pesos e importancias

fc = (f1 x ... x fn)/n
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N = 2 2
N < ™~ N
N N - -

Y1




X2

Y1
1,0
0,5
0,0
-0,5
1,0
-1,0 0,5 0,0 0,5 1,0
X1

X2

10

0,5

0,0

-0,5

-1,0

-1,0

Y2

-0,5 0,0 0,5 1,0

X1

X2

0,5

0,0

-0,5

YleY2

-0,5 0,0 0,5
X1

tR < 2 min

tR < 5 min

MODR




1,0

0.5

0.0

X2

-0,5

Maior resolucdo {O—I .
21,0 -0,5

YieY2

Funcao desejabilidade

o — Menor tempo
0,5 1,0
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