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Introducao

A cristalinidade da celulose presente na
biomassa lignocelulésica tem se mostrado uma
importante aliada na estimativa do gasto energético
necessario as etapas de hidrélise, as quais sao
necessarias no preparo de bhiocombustiveis tais
como etanol. Devido a morosidade do método
padrdo para determinacéo da cristalinidade, que usa
a difratometria de raio X, foi investigada a utilizagéo
de espectros na regido do infravermelho préximo
associados a métodos de andlise multivariada para
a previsao da cristalinidade de forma mais pratica e
rapida.

Amostras de 221 gendétipos de cana-de-agucar
foram triturados sem caldo, secos em estufa a 65°C,
moidos e peneirados a 60 mesh. O difratograma de
raio X foi obtido pelo difratdbmetro D8 Discover da
Bruker, variando o angulo 2 Theta entre 10° e 40°. A
cristalinidade foi calculada através do método de
Segal’. Os espectros NIR foram obtidos pelo
espectrometro FT-NIR modelo 660 IR da Varian nos
comprimentos de onda de 4000 até 10000 cmt. A
resposta foi obtida em Log (1/Refletancia).

Os dados foram importados para o software
Matlab e modelos para previsdo foram construidos
utiizando a regressdo por quadrados minimos
parciais (PLS) e o algoritmo de selecdo dos
preditores ordenados (OPS)2. As colunas foram
centradas na média e a primeira derivada aplicada
as linhas. O algoritmo Kennard Stone foi utilizado
para selecionar o conjunto externo de variaveis.

Resultados e Discussao

A Tabela 1 mostra os parametros estatisticos
para os modelos construidos. Observa-se que 0s
erros foram significativamente menores e o0s
coeficientes de correlagdo foram significativamente
maiores para o modelo com variaveis selecionadas.
Finalmente, o RDP foi maior que 1,4; o que indica
que o modelo é aceitavel.

A Figura 1 mostra a relagdo entre os valores
medidos e preditos para 0 modelo com selecao de
variaveis. Em relacdo aos erros obtidos, o modelo
com selecdo de varidveis apresentou erros abaixo
de 5% e nenhum erro acima de 15%.

Deste modo, os resultados indicam que ¢é
possivel realizar a previsdo de cristalinidade em
biomassa de cana-de-acucar utilizando NIR.
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Tabela 1. Dados estatisticos obtidos para os
modelos construidos.

Completo OPS
Vetor - Reg
hOPS - 9
hMod 5 5
nVars 1380 210
RMSECV 535 3,71
RCV 0,57 0,82
RMSEP 575 4,74
RP 0,79 0,87
RDP 0,87 1,46

Reg: Vetor de regressédo usado no algoritmo OPS; hOPS e hMod: Numero
de variaveis latentes para o OPS e para o modelo respectivamente; nVars:
Numero de variaveis latentes usadas; RMSE: Raiz quadratica media do
erro para a validagdo cruzada (CV) e para a previsao (P), R: Coeficiente de
correlagéo para a validag&o cruzada (CV) e para a previséo (P). indice de
desempenho do desvio (RDP).
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Figura 1. (A) Relacdo entre valores medidos e
preditos para o modelo com selecao de variaveis.
(m) amostras do conjunto calibracdo e (e) amostras
do conjunto previsdo. (B) erros relativos das
amostras do conjunto de previsdo preditas pelo
modelo com variaveis selecionadas.

Conclusodes

Os resultados indicam que € possivel realizar a
previsdo de cristalinidade em biomassa de cana-de-
acucar utilizando espectroscopia NIR e métodos de
andlise multivariada. O modelo mais adequado para
a previsado de cristalinidade a partir do NIR foi aquele
obtido com selecdo de varidveis aplicando o
algoritmo OPS. O modelo apresentou boa
capacidade preditiva aliada a um curto intervalo de
tempo de analise e minima manipula¢éo da amostra
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