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Introducao |

Este trabalho propde uma modificacdo no Algoritmo
das Projecdes Sucessivas (APS)', com objetivo de
aumentar a robustez dos modelos de Regressao
Linear Mdltipla (RLM) construidos. Na formulagéo
original do APS, subconjuntos de variaveis sao
comparados entre si com base no erro quadratico
médio obtido em um conjunto de validagdo. De
acordo com o critério aqui proposto, a comparagao
é feita também com base no erro estatistico de
previsdo. Tal métrica leva em conta a leverage
associada a amostra, bem como o residuo da
regressao.
Dois estudos de caso envolvendo analises de diesel
e milho por espectrometria NIR sdo discutidos. Os
resultados sao avaliados em termos da raiz do erro
guadratico médio em um conjunto de previsao
independente (RMSEP).
Estudo de Caso 1: Oleo Diesel

- Espectros NIR de 170 amostras, na faixa de
880-1675 nm, obtidos em um espectrdmetro FT-NIR
Perkin Elmer GX com resolucdo de 2 cm™ Os
valores de referéncia para teor de enxofre, T10% e
T90% foram determinados de acordo com as
normas ASTM. Foram separadas 70 amostras para
calibracdo, 50 para validacdo e 50 para previséo,
usando o algoritmo SPXY?.
Estudo de Caso 2: Milho

- Espectros NIR de 80 amostras obtidos em dois
aparelhos, denominados m5 e mp5, na faixa de
1100-2498 nm. Os dados incluem os valores de
referéncia para umidade, 6leo, proteina e amido.
Foram separadas 40 amostras para calibracédo, 20
para validacéo e 20 para previsdo nas medidas de
ambos aparelhos, usando o algoritmo SPXY?2.

Resultados e Discussao |

No primeiro estudo de caso foi adicionado ruido aos
espectros das amostras de previsdo e em seguida,
foram previstos os pardmetros de enxofre, T10% e
T90%.

O segundo estudo de caso foi realizado com base
nas amostras medidas em dois aparelhos, 0 mp5 e
0 m5. Os modelos obtidos utilizando o aparelho
mp5 foram usados para prever 0s parametros
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umidade, 6leo, proteina e amido, usando os
espectros obtidos a partir de medidas realizadas no
aparelho m5. Os resultados obtidos com os critérios
original e proposto para o APS em ambos estudos
de caso encontram-se na tabela 1.

Tabela 1. RMSEP para os diversos parametros
estudados.

Parametro Critério original | Critério proposto
Enxofre (%) 18.4 10.7
T10% (°C) 8.9 6.9
T90% (°C) 7.8 6.7
Umidade (%) 1.684 0.884
Oleo (%) 0.388 0.332
Proteina (%) 0.615 0.498
Amido (%) 0.697 0.761

Ao observar-se o0s resultados apresentados na
tabela 1, percebe-se que de um modo geral os
modelos  obtidos depois da  modificacdo
apresentaram um menor RMSEP. Tal tendéncia ndo
foi seguida em apenas um caso (determinacdo de
amido).

Conclusodes

Os resultados obtidos demonstraram que o novo
critério proposto para uso com o APS foi capaz de
melhorar de maneira substancial a robustez dos
modelos RLM obtidos, no que diz respeito a ruido
espectral e diferencas instrumentais.

A modificacdo proposta pode ser considerada como
um melhoramento Util para a formulacdo béasica do
APS.
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