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Introducao

MARS - Multivariate Adaptive Regression
Splines — é uma técnica de regressao multivariada
ndo paramétrica com selegdo de variaveis utilizada
em Quimiometria. Quando aplicada em conjuntos
de dados espectrais visa selecionar as melhores
regides (sinais) de uma matriz de dados de forma
gue esta esteja mais correlacionada com a
propriedade de interesse’. MARS é utilizado tanto
na classificagdo como na regressdo e possui um
nimero crescente de aplicagbes em muitas areas
como economia, ciéncia e tecnologia. E muito (til
para problemas de elevada dimenséo e mostra uma
grande promessa para fun¢des de ajuste nao linear.

MARS pode ser entendida como uma
extensdo da regressdo linear mdltipla. Constréi a
relacdo entre as varidveis independentes e
respostas a partir de um conjunto de coeficientes e
funcbes de base, denominadas hinge functions,
dirigida unicamente por esses dados.

O objetivo deste trabalho é divulgar a
utilizacdo do método quimiométrico MARS para
selecionar variaveis para construcdo de modelos de
calibracdo multivariada. Para ilustrar a utilizacdo do
MARS, foi utilizado de dados obtidos pela técnica
de espectroscopia no infravermelho proximo de
blendas contendo biodiesel de amendoim e diesel.

Resultados e Discussao

Foram utilizadas 49 amostras de misturas
biodiesel/diesel cujas concentracBes estao na faixa
de 2% (V/V) a 90% (V/V) em recipientes de 5 mL.
Todas as amostras foram agitadas durante 1 minuto
para garantir a homogeneizacao.

As amostras foram divididas em dois
conjuntos: 30 amostras para calibracdo e 20 para a
validacdo. As analises foram realizadas no
espectrometro GX Spectrum da Perkin-Elmer com
acessorio de refletancia difusa, com uma resolugéo
de 4 cm™ e 10 varreduras por espectro. O programa
computacional ‘R-package’ foi utilizado para a
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construcdo do modelo juntamente com o pacote
‘earth’ para calibracdo multivariada referida.

Os resultados obtidos encontram-se na
figura 1. Nesta figura é possivel notar que o modelo
MARS desenvolvido foi capaz de ajustar muito bem
os dados, pois apresentou erro quadratico médio de
previsao préximo de 1%.No que refere-se ao ajuste
do modelo pode-se notar a presenca de residuos
gue se distribuem de forma aleatéria tanto para as
amostras de calibragdo como para as amostras de
validacao.
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Figura 1: a) Valores mensurados versus valores previstos pelo
modelo MARS.® Amostras de calibragdo e O amostras de
validacéo; b) Residuos do modelo.

Conclusoes

O presente trabalho demonstra a
importancia na selecdo de variaveis para a
obtencdo do modelo de calibragdo multivariado. O
MARS permitiu, neste caso, a construcdo do
modelo de calibracdo multivariada com apenas 2
comprimentos de onda.

Os resultados encontrados sugerem que o
modelo MARS ¢é eficaz para a determinagdo de
biodiesel em diesel, pois apresenta valor de
RMSEP apenas de 1,3% (v/v). Logo, o trabalho
demonstra uma nova ferramenta quimiométrica
para selecdo de variaveis.
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