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Introducao |

A discriminacdo da origem geogréfica de aguas
minerais por espectrometria de emissdo Otica com
fonte de plasma acoplado indutivamente (ICP-OES)
tem sido proposta na literatura™®. A anélise por ICP-
OES permite determinar dezenas de elementos
simultaneamente, gerando um grande volume de
dados, justificando assim a utilizagdo de
ferramentas quimiométricas.

O presente trabalho tem como objetivo geral
avaliar o emprego de métodos quimiométricos de
reconhecimento de padrbes para classificacdo de
amostras de agua mineral das regifes Sudeste e
Sul do Brasil de acordo com o aquifero onde se
encontra a fonte. Como objetivo especifico
pretende-se avaliar o emprego do algoritmo APS-
ADL (Algoritmo das Projecfes Sucessivas — Analise
Discriminante  Linear) no melhoramento das
classificacbes empregando o0s métodos de
reconhecimento de padrées supervisionados:
K-Vizinhos mais Préximos (KNN) e Modelagem
Independente e Flexivel por Analogia de Classes
(SIMCA).

Resultados e Discussao |

Inicialmente foi realizado o pré-processamento
dos dados utilizando o auto-escalamento seguido
da aplicacdo do algoritmo APS-ADL na selecéo das
varidveis mais relevantes para a devida
classificacdo das amostras. O APS-ADL selecionou
12 das 100 variaveis espectrais: Al (167.078), Mn
(257.611), P (213.620), ClI (136.345), Al (309.271),

Na (589.592), Sr (407.771), S (180.732), Mg
(285.213), K (766.451), Ba (454.404) e Pb
(168.215).

A figura 1 mostra o resultado da Andlise de
Componentes Principais (PCA) para o conjunto de
dados pré-processados. Sado observados nove
agrupamentos bem definidos e uma amostra
andmala (outlier).
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Figura 1. PCA aplicada ao conjunto de dados pré-
processados.

A tabela 1 apresenta os resultados obtidos para o
KNN e SIMCA com e sem® o emprego do APS-ADL.
Houve uma melhora significativa no desempenho
apos a utilizacdo do algoritmo empregado, uma vez
gue todas as amostras foram classificadas
corretamente tanto para o KNN (K = 3) quanto para
o SIMCA (P = 0,05).

Tabela 1 — Percentual de acertos na classificacdo das
amostras sem e com emprego do APS-ADL.

Métodos S/ APS-ADL C/ APS-ADL
KNN 96% 100%
SIMCA 97% 100%

Conclusoes

O emprego do APS-LDA para selecdao de
variaveis mostrou ser uma ferramenta eficaz no
auxilio da classificagdo de amostras de aguas
minerais. A metodologia analitica empregando ICP-
OES tem, portanto, poder para discriminar
diferentes amostras de &guas minerais, quando
rotuladas segundo seus respectivos aquiferos.
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