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Predicao de Caracteristicas Bromatoldgicas em
Arachis pintoi Krap & Greg. via Espectroscopia
de Reflectancia do Infravermelho Préximo

Natalia Bortoleto Athayde’

Everaldo Paulo de Medeiros?

Carlos Eduardo Lazarini da Fonseca?®
Giselle Mariano Lessa de Assis*

Resumo - Objetivou-se verificar a efetividade da espectroscopia no
infravermelho préximo e calibragdo multivariada para a predigdo de
caracteristicas bromatolégicas do amendoim forrageiro (Arachis pintoi
Krap & Greg.). Amostras de diferentes origens genéticas, anos e épocas
de colheita foram usadas para leituras espectrais e analises de referéncia.
Para o desenvolvimento das regressdes por quadrados minimos parciais
(PLS) utilizaram-se 206 amostras como conjunto de calibracdo e 103 como
conjunto de validagdo externa. Como os ajustes das calibragbes iniciais
foram de moderados a baixos, uma nova etapa foi feita com 462 amostras
para calibracdo e 231 para validagdo externa. Outras 231 amostras foram
utilizadas para uma segunda validagdo dos modelos. As calibragbes foram
escolhidas baseadas nos maiores coeficientes de determinacdo (R?),
menores erros padrdes da calibracdo (SEC), menores diferencas entre SEC
e erro padrao da validacao externa (SEP) e maiores correlagbes entre os
dados preditos e de referéncia. As calibragdes foram melhores na etapa 2,
com R? variando de 0,57 para matéria seca (MS) a 0,79 para proteina bruta.
Os resultados preditos e de referéncia tiveram médias e desvios-padrdes
similares para as caracteristicas estudadas. As correlagbes variaram de
0,66 a 0,84, sendo os valores para proteina bruta e lignina acima de 0,80. A
magnitude desses valores sugere que os modelos podem ser utilizados para
triagem de amostras em um programa de selegao de material superior.

Termos para indexagédo: PLS, andlise multivariada, selecdo para qualidade.

' Zootecnista, doutora em Zootecnia, analista da Embrapa Cerrados, Brasilia, DF.
2 Quimico, doutor em Quimica, pesquisador da Embrapa Algoddo, Campina Grande, PB.

3 Engenheiro-agronomo, Ph.D em Melhoramento Vegetal e Biometria, pesquisador da Embrapa Cerrados,
Brasilia, DF.

4 Zootecnista, doutora em Genética e Melhoramento, pesquisadora da Embrapa Acre, Rio Branco, AC.



Bromatological Traits’ Prediction in Arachis
pintoi Krap & Greg. by Near Infrared
Reflectance Spectroscopy

Abstract — The objective was to verify the effectiveness of near infrared
reflectance spectroscopy (NIRS) in the prediction of bromatological
characteristics of forage peanuts (Arachis pintoi Krap & Greg.). Samples of
different genetic origins, years and harvests were used for spectral readings
and reference analyzes. For partial least square (PLS) regressions, 206
samples were used as the calibration set and 103 as the external validation
set. As initial calibration fits were moderate to low, a new calibration with
462 samples for calibration and 231 for external validation was performed.
In addition, another 231 samples were used for a second validation of the
models. The best calibrations were chosen based on higher values of R?, lower
standard error of calibration (SEC), smaller differences between SEC and
standard error of prediction (SEP), and higher correlations between predicted
and reference data. The second calibrations were better, with R2 ranging from
0.57 for dry matter (MS) to 0.79 for crude protein (PB). Comparisons of the
predicted and reference resulted in similar means and standard deviations
for the characteristics. The correlations ranged from 0.66 to 0.84, with values
for PB and lignin (ADL) above 0.80. The magnitude of the values suggested
that the models may be used for screening superior material in a selection
program for forage quality.

Index terms: PLS, multivariate analysis, forage quality selection.
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Introducao

As plantas forrageiras apresentam fundamental importancia na
rentabilidade e sustentabilidade da produg¢ao de ruminantes, sendo essencial
0 conhecimento sobre a qualidade da forragem consumida pelo animal em
pastejo. NaAmazonia e no Brasil Central, estima-se que metade das pastagens
esta degradada ou em processo de degradacdo (Santos, 2012). Nesse
contexto, uma das alternativas existentes na recuperacéo de pastagens é a
introdugdo de leguminosas forrageiras adaptadas as condi¢des ambientais
e aos sistemas de produgdo. O amendoim forrageiro tem se destacado e
despertado interesse de produtores do estado do Acre, pois, além da boa
adaptacao as condigbes edafoclimaticas da regido, tem alto valor nutritivo e
apresenta boa compatibilidade em associagdes com gramineas (Valentim et
al., 2002).

A qualidade de material forrageiro envolve a determinagdo de suas
propriedades fisicas, quimicas ou biologicas. Os métodos tradicionais
utilizados para determinagao de caracteristicas bromatoldgicas de qualidade
forrageira envolvem etapas morosas e de custo elevado. Adicionalmente,
geram residuos, inutilizam as amostras para estudos posteriores, além de
expor, com maior frequéncia, os profissionais de laboratério a uma diversidade
de quimicos que, se ndao manejados adequadamente, podem causar sérios
problemas a sua saude. A espectroscopia de reflectancia no infravermelho
proximo (NIRS) aparece como uma ferramenta alternativa e promissora para
ser utilizada frente aos desafios de desempenho analitico a que os laboratérios
sdo demandados. Trata-se de um método preciso, ndo destrutivo, de baixo
custo operacional e que permite a realizagdo de inUmeras analises de forma
simultanea e rapida.

O principio da analise por NIRS consiste na leitura de reflectancia da
radiacdo na regido do infravermelho préximo (1100 nm a 2500 nm) por
compostos organicos. O método se baseia no fato de que cada componente
organico tem caracteristicas de absorbancia em regibes especificas.
Vibragdes moleculares nas ligagdes diatdmicas com hidrogénio séo induzidas
pela radiagdo eletromagnética na regido do infravermelho préximo e suas
diferengas permitem que grupos funcionais, representados pelas ligacdes
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C-H, O-H, S-H e N-H, por exemplo, sejam reconhecidos e quantificados
(Marten et al., 1985).

Inicialmente, um grupo de amostras, representando o universo de
variabilidade das caracteristicas bromatoldgicas de interesse, € utilizado para
o desenvolvimento de modelos de regressao usando calibragdo multivariada,
a qual associa os resultados das analises de referéncia, realizadas via
quimica tradicional, as respostas espectrais de absorbancia das amostras.
Como resultado dessas regressbes tem-se os modelos de calibracao
multivariada que sao utilizados, entéo, para fazer predi¢goes de caracteristicas
bromatolégicas de novas amostras a partir de suas respostas espectrais na
faixa NIR.

De acordo com a literatura, as informagbes disponiveis sobre o
desenvolvimento de modelos de calibracdo NIR para prever a qualidade
do amendoim forrageiro ainda sao muito incipientes. O desenvolvimento de
calibragdes utilizando a espectroscopia NIR para componentes de qualidade
do amendoim forrageiro pode ser uma solugéo viavel para selecionar genoétipos
superiores entre um grande numero de genodtipos comumente utilizado em
programas de melhoramento genético. O objetivo foi desenvolver modelos
de calibragdo multivariada para estimar as concentragdes de proteina bruta
(PB), fibra em detergente neutro (FDN), fibra em detergente acido (FDA),
lignina detergente acido (ADL), matéria seca (MS), digestibilidade in vitro da
matéria seca (DIVMS), celulose (CEL) e hemicelulose (HEM) em amendoim
forrageiro, bem como valida-los para serem usados como ferramenta eficaz
na estimativa de qualidade de novas amostras.

Esta publicagdo esta de acordo com os Objetivos de Desenvolvimento
Sustentavel 2 (Fome Zero e Agricultura Sustentavel) e 12 (Consumo e
Produgdo Responsaveis). Os Objetivos de Desenvolvimento Sustentavel
(ODS) sdo uma colecgao de 17 metas globais estabelecidas pela Assembleia
Geral das Nagdes Unidas e que tem o apoio da Embrapa para que sejam
atingidas.
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Material e Métodos

Os estudos foram realizados no campo experimental e laboratério
da Embrapa Acre, em Rio Branco, AC, situada a 09°58'29” de latitude sul
e 67°48’36” de longitude oeste. O clima da regido, segundo Kdppen, é do
tipo Am, tropical umido ou subumido, com temperatura média do més mais
frio sempre superior a 18 °C e uma estacao seca de pequena duragao que
€ compensada pelos totais elevados de precipitacao (Peel et al., 2007). A
temperatura média é de 24,8 °C, a maxima média de 31,5 °C e a minima
média de 19,8 °C, precipitagdo média anual de 1.950 mm e umidade relativa
média de cerca de 80%.

O trabalho foi desenvolvido em duas etapas. Na primeira, foram utilizadas
412 amostras de planta inteira de Arachis pintoi de diferentes experimentos
de competicdo de gendtipos do programa de melhoramento da Embrapa
Acre. As amostras foram colhidas nos periodos de dezembro de 2010 a abril
de 2011, janeiro de 2013 na época das aguas e julho de 2012 e 2013 na
época da seca, todas cortadas a 2 cm da superficie do solo. Na segunda
etapa, foram consideradas as mesmas amostras da primeira etapa e
incluidas mais 512 amostras de planta inteira, totalizando 924, compondo
um banco de dados mais robusto. As 512 amostras foram colhidas em 2016,
nos meses de janeiro e margo, época das aguas, e julho e setembro, época
da seca. As amostras foram pré-secas em estufa de circulagéo de ar forgado
a 55 °C durante 72 horas, trituradas em moinhos de facas tipo Willey com
peneira de 1 milimetro e armazenadas em ambiente com temperatura de
aproximadamente 20 °C, em sacos plasticos selados a vacuo, até a leitura
dos espectros NIR e analises fisico-quimicas pelos métodos de referéncia.

Aquisicao dos espectros

Os dados espectrais foram colhidos em um equipamento de infravermelho
proximo NIRS FOSS DS2500 (FOSS Analytical SA, DK 3400 HillerQed,
Dinamarca) por meio dos softwares I1SIScanTM Nova v.6.0 (ISI Software,
FOSS Analytical AB, Hoganas, Suécia), WinlSl v.4.5.0 e Mosaic Solo. Cerca
de 2 g de amostras homogeneizadas foram colocadas em capsulas de
janela de quartzo com 3,8 cm de didmetro interno para a leitura espectral no
modo de reflectdncia. Foram realizadas varreduras espectrais na faixa de
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comprimento de onda de 1100 nm a 2499 nm, a cada 1 nm, e média de 32
varreduras para cada amostra. A absorbancia espectral foi registrada como o
logaritmo do inverso da reflectancia (A= Log 1/R).

Analises de referéncia

O teor de MS das amostras foi determinado por meio de secagem a
105 °C + 2 °C por 12 horas (Association of Official Analytical Chemists,
1996). A analise sequencial de FDN, FDA e ADL da amostra foi realizada
em 0,5 g de amostras que foi adicionado em uma bolsa de filtro ANKOM F57
(Van Soest et al., 1991; Mertens, 2002). Para a analise de FDN e FDA, as
amostras foram digeridas em um analisador automatico de fiboras ANKOM
2000 (ANKOM Tech. Corp., Fairport, NY, EUA) usando solugéo detergente
neutro pH 6,9-7,1 sem a-amilase e solugao detergente acida 1,0 Mol L de
H,SO,, sequencialmente. A determinagéo de ADL foi realizada em seguida
pela adigéo do residuo de FDA em solugéo de H,SO, 12,0 Mol L'* em um
béquer com agitagdo manual intermitente por 3 horas. A concentragao de
nitrogénio (N) foi determinada pelo método de Kjeldahl (Association of Official
Analytical Chemists, 1990), em um sistema de digestdo-destilagdo Micro-
Kjeldahl, e a PB foi estimada pela multiplicagdo do teor de N encontrado na
amostra pelo fator 6,25. A DIVMS foi determinada via fermentacdo ruminal
por 48 horas e 39 °C em um sistema de incubadora in vitro ANKOM Daisy |l
usando o procedimento descrito por Tilley e Terry (1963), com modificagéo
por Goering e Van Soest (1970). Todos os resultados foram expressos em %
de MS. A HEM foi estimada subtraindo o FDA do FDN e a CEL subtraindo a
ADL do FDA, de acordo com Van Soest e Wine (1968).

Analise quimiométrica

O pré-tratamento dos dados espectrais brutos (Figuras 1 e 3) foi utilizado
para minimizar os efeitos associados a dispersdo da radiagcido, devido a
diferengas no tamanho das particulas, remogdo do ruido, aumento das
bandas de absorcado fracas e afinacdo dos picos da banda de onda para
diminuir a sobreposi¢cdo. Os pré-tratamentos testados incluiram correcao
de dispersao multiplicativa (MSC) (Rodrigues et al., 2008) seguida da 12
derivada de Savitzky Golay (SG), com polindbmio de primeira ordem e janelas
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de 11 pontos (Rorabacher, 1991) — MSC+SG (Figuras 2 e 4). As principais
vantagens das derivadas em relagéo as bandas de absorbancia originais séo
uma linha de base zero bem definida, assim como bandas mais estreitas,
o que facilita o retorno de dados de referéncia a bandas que sdo menos
influenciadas pela interferéncia nos espectros (Hopkins, 2016).

Andlises de componentes principais (PCAs) foram realizadas com o
objetivo de identificar possiveis outliers na matriz original de dados e na
matriz transformada com MSC+SG. O método utilizado foi o de validagao
cruzada, aleatério, com modelo completo e 10 componentes principais. Para
identificacao de possiveis outliers, foi utilizada a Elipse T? de Hotelling.

Ap6s identificacao e retirada das amostras outliers, foram selecionados
grupos de calibragao, validagcéo e predi¢do, na proporcdo de 50%, 25% e
25% das amostras, respectivamente. O grupo de amostras para calibragao
foi selecionado de forma aleatéria ou por meio da ferramenta de amostras
uniformemente distribuidas — minimo e maximo (min./max.) do software
Unscrambler®, versdo 9.8 (CAMO S.A.). Ja os grupos de amostras para
validagdo e predigdo foram selecionados de forma aleatéria. Na etapa 1
foram, entdo, utilizadas 206 amostras para calibragcao, 103 para validagéo e
103 para predicdo. Na etapa 2 foram utilizadas 461 amostras para calibracgao,
230 para validagao e 230 para predicao.

Foram realizadas regressbées por quadrados minimos parciais (PLS)
tendo como variaveis independentes os resultados das analises de referéncia
e como dependentes as respostas espectrais no intervalo do espectro
de 1100 nm a 2499 nm, com resolugdo de 1 nm. As regressdes por PLS
foram realizadas com resultados centrados na média e as analises PCA
com no maximo 10 componentes, com o grupo de calibracdo selecionado
previamente e utilizando o algoritmo NIPALS. Para a validagéao externa, foi
utilizado o método TestSet, com o grupo de validagao também selecionado
previamente.



12 BOLETIM DE PESQUISA E DESENVOLVIMENTO 61
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Figura 1. Espectros originais de 412 amostras de Arachis pintoi usadas na etapa 1
de construgcao dos modelos de calibragéo NIR-PLS.
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Figura 2. Espectros de 412 amostras de Arachis pintoi com pré-tratamento
MSC+SG usadas na etapa 1 de construgdo dos modelos de calibragdo
NIR-PLS.
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Figura 3. Espectros originais de 924 amostras de Arachis pintoi usadas na etapa
2 de construcédo dos modelos de calibragdo NIR-PLS.

0,008
0,005

0,004

0,002
1100 1138 1176 1217 1257 1296 1336 1375 1414 1453 1483 1532 1571 16111650 1689 1728 1768 1808 1847 1686 1926 1986 2004 2044 2063 2122 2162 2201 2240 2280 2319 2369 2395 2437 2477

Figura 4. Espectros de 924 amostras de Arachis pintoi com pré-tratamento MSC+SG
usadas na etapa 2 de construgdo dos modelos de calibragdo NIR-PLS.
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Os modelos de calibragdo foram avaliados com base no maior valor do
coeficiente de determinacédo (R?) para calibragdo, que é a propor¢ao da
variagao explicada pelo modelo, no erro padrao da calibragéo (SEC), que mede
a dispersao das amostras de calibragéo ao redor da linha de regressao, € o
erro padrao da validagao externa (SEP), que mede a dispersao das amostras
do conjunto de validagdo ao redor da linha de regresséo. A qualidade dos
modelos desenvolvidos foi avaliada com base no menor SEC e similaridade
entre as estatisticas dos dados previstos e daqueles dos métodos de
referéncia. O melhor modelo de calibragéo para cada caracteristica foi, entao,
escolhido pela melhor combinagao: a) modelos com menor SEC e maior R?
b) validagcdo com o menor SEP, maior R? e inclinagdo mais préxima de 1,0;
c) menor diferencga entre SEC e SEP; e d) maiores coeficientes de correlagao
(r) e similares entre a calibracao e validagao.

Na primeira etapa foram testados 35 modelos. Dessa forma, foi
desenvolvido para cada caracteristica bromatolégica um modelo para todas
as matrizes geradas, de acordo com a selegdo dos grupos de calibragéo,
validagao e predicao. Adicionalmente, foram feitas calibracdes para PB, FDA
e LIG, considerando os intervalos de espectros correspondentes aos picos em
que sao absorvidos determinados grupos quimicos. Para PB, foi considerado
o intervalo de espectros entre 1852 nm e 2252 nm, que corresponde ao pico
de 2052 nm, em que é absorvido o grupo amida (Font et al., 2003), com
200 nm a mais e a menos de garantia. Para a FDA, foi considerado o
intervalo de espectros entre 2108 nm e 2499 nm, que corresponde ao pico de
2308 nm (Font et al., 2003), com 200 nm a menos de garantia e o limite de
leitura do equipamento que € de 2499 nm. Ja para a LIG, foi considerado o
intervalo de espectros entre 1240 nm e 2140 nm, que corresponde aos picos
de 1440 nm e 1940 nm, em que € absorvido o grupo O-H (Creaser; Davies,
1988) com 200 nm a mais de garantia.

Na segunda etapa foi considerado o banco de dados mais robusto,
contendo 924 amostras, sendo testados mais 35 modelos, utilizando a
mesma metodologia descrita para a primeira etapa.

Foi feito um segundo teste dos modelos de calibragéo desenvolvidos e
validados nas etapas anteriores, para cada caracteristica bromatoldgica, por
meio da predicdo de mais 25% das amostras restantes (conjunto de teste)
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que ainda nao haviam sido utilizadas no processo de calibragdo. A qualidade
dessas estimativas foi avaliada comparando os resultados preditos com os
de referéncia de laboratério.

Resultados e Discussao

Para definicdo das matrizes utilizadas no processo de calibragédo, foram
considerados os maiores valores encontrados nos primeiros componentes
principais, que correspondem as maiores variagbes dos dados explicadas
pelos componentes. Na etapa 1, as analises de PCA, apds a retirada de
outliers baseados na Elipse de Hotelling, resultaram em menores variagdes
explicadas pelos componentes (PCAs 1.2 e 1.4 da Tabela 1). Assim, duas
matrizes foram selecionadas com base na somatéria das variancias explicadas
dos trés primeiros PCs, com valores de 99% e 90%, respectivamente. A
primeira matriz selecionada foi com os dados espectrais originais (sem pré-
tratamento) e, a segunda, com os dados transformados com MSC e SG,
ambas sem exclusao de outliers (PCAs 1.1 e 1.3 da Tabela 1). Em fungéo do
modelo selecionado para predicdo de FDN n&o ter apresentado resultados
consistentes, realizou-se uma segunda etapa de analises, adicionando 512
amostras no banco de dados inicial, totalizando 924 amostras para a etapa 2.

Na etapa 2, de forma similar, as analises sem os outliers também fizeram
com que as variagdes explicadas fossem menores (PCAs 1.6 e 1.8 da
Tabela 1). As duas matrizes que foram selecionadas, uma com os dados
originais e a outra com os dados transformados com MSC e SG, obtiveram
a maior somatodria de seus trés primeiros PCs, com valores de 98% e 86%,
respectivamente, e néo tiveram também nenhuma amostra considerada
outliers excluida (PCAs 1.5 e 1.7 da Tabela 1). Portanto, nessa fase néo se
identificaram outliers e as quatro matrizes de dados, acima relatadas, foram
utilizadas para todas as 70 calibragdes estudadas nas duas etapas.

A Tabela 2 mostra as concentragbes das caracteristicas de qualidade
analisadas por meio dos métodos de referéncia. Os resultados revelaram
amplas faixas de variagdo para as concentra¢des de MS, PB, DIVMS, FDN,
FDA, HEM, CEL e ADL tanto para o conjunto de amostras da etapa 1 como
da etapa 2. Essa ampla variagdo nas concentra¢des das caracteristicas de



16 BOLETIM DE PESQUISA E DESENVOLVIMENTO 61

qualidade foi consistente com a variabilidade das amostras, uma vez que
vieram de diferentes experimentos de avaliagdes de gendtipos e populacdes
de plantas, diferentes condigbes climaticas ao longo de 4 anos, bem como
diferentes épocas de colheita. Essa amplitude de variabilidade é importante
tanto para o processo de calibragdao, para representar o universo a ser
previsto pelos modelos NIRS, quanto para o programa de melhoramento,
que potencialmente pode obter ganhos de qualidade de forragem a partir da
selecdo. Resultado semelhante para amendoim forrageiro foi relatado por
diversos autores: MS (Ladeira et al., 2002; Barcellos et al., 2008), PB (Gobbi
et al., 2010; Ferreira et al.; Piazzani et al., 2012; Azevedo-Junior et al., 2013;
Koppelman et al., 2016), FDN e FDA (Ferreira et al., 2012; Paulino et al.,
2012; Piazzani et al., 2012; Azevedo-Junior et al., 2013), celulose (Silva et
al., 2009; Ferreira et al., 2012), hemicelulose (Ladeira et al., 2002; Barcellos
et al., 2008), lignina (Ladeira et al., 2002; Barcellos et al., 2008; Gobbi et
al., 2010; Paulino et al., 2012) e DIVMS (Fernandes et al., 2003; Lima et al.,
2003; Espindola et al., 2006; Gobbi et al., 2010 e Ferreira et al., 2012).

Tabela 1. Analise dos componentes principais (PCA) para as matrizes de Arachis
pintoi, nas duas etapas de calibragdo, considerando o intervalo de espectro NIR de
1100 nm a 2499 nm.

PCA Transformagao Amostra PC1™® PC2 PC3

Etapa 1
1.1 Nenhuma Todas 412 74 21 4 1 99
1.2 Nenhuma Sem 21 outliers 391 73 21 & 1 99
1.3 MSC+SG®@ Todas 412 59 24 7 4 90
1.4 MSC+SG Sem 32 outliers 380 52 28 9 4 89
Etapa 2
1.5 Nenhuma Todas 922 68 26 4 1 98
1.6 Nenhuma Sem 37 outliers 885 65 29 5 1 99
1.7 MSC+SG Todas 922 49 28 9 5 86
1.8 MSC+SG Sem 38 outliers 884 39 22 21 8 82

(MPC1 a PC4 = 1° ao 4° principal componente. ®MSC = Corregao de dispersdo multiplicativa. SG = 12 derivada
de Savitzky Golay.
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Tabela 2. Concentragdes médias, erro padrédo associado (SD), maximo e minimo em
% (max./min.) de MS, PB, DIVMS, FDN, FDA, HEM, CEL e ADL de amostras de
Arachis pintoi para as etapas 1 e 2, respectivamente, utilizadas para o desenvolvi-
mento dos modelos de regressdo usando dados de espectroscopia no infravermelho
proximo.

Caracteristica” Calibragao Validagao

n Média *SD max.

Etapa 1
MS 191 906 15 941 87,7 9% 90,7 16 94,1 87,6
PB 191 227 22 269 16,9 9% 225 23 278 17,8
DIVMS 178 645 7,9 859 4438 98 66,1 7,2 820 488
FDN 197 46,5 43 589 36,1 98 470 4,1 552 36,5
FDA 197 283 49 411 20,1 98 295 5,0 409 199
HEM 197 180 4,4 300 10,1 98 178 42 27,3 104
CEL 191 154 3,7 239 9,8 9% 151 36 234 96
ADL 178 98 25 157 4,3 98 91 21 148 43

Etapa 2
MS 442 90,9 3,2 1059@ 81,7 221 915 31 99,5 818
PB 443 216 32 279 120 221 21,3 34 31,8 126
DIVMS 442 69,0 54 819 479 221 688 55 793 495
FDN 443 50,3 6,2 70,7 36,1 221 519 65 694 362
FDA 443 293 43 411 19,9 221 29,8 43 409 207
HEM 442 212 50 356 9,7 221 211 48 344 97
CEL 443 16,5 35 32,8 9,6 221 166 3,1 235 10,0
ADL 442 82 22 163 2,1 221 84 23 16,3 4,5

(OMS = Matéria seca da amostra. PB = Proteina bruta. DIVMS = Digestibilidade in vitro da matéria seca.
FDN = Fibra detergente neutro. FDA = Fibra detergente acido. HEM = Hemicelulose. CEL = Celulose.
ADL = Lignina detergente acido.

@Amostra com erro analitico, sendo o maximo sem erro 96,01%.
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Os valores das médias, desvios-padrées e de amplitudes de variacao
foram bastante semelhantes para o conjunto de amostras para calibragéo
e o conjunto de amostras externas para validagcdo, de acordo com a
norma E1655-05 (2012). Essa semelhanca é esperada e imprescindivel
ao desenvolvimento de modelos de calibragdes robustos para predicdo de
qualidade das amostras.

Na Tabela 3 sao relatadas as estatisticas de calibracdo e validacao
apenas para os modelos de calibragao selecionados para cada propriedade
bromatolégica, dentre as 35 avaliadas em cada etapa. As matrizes sem
nenhuma transformagao proporcionaram as melhores calibragbes para as
caracteristicas DIVMS, FDN, FDA, HEM e ADL na etapa 1 e PB, FDN, FDA
e CEL na etapa 2. As matrizes com transformagdo MSC+SG proporcionaram
as melhores calibra¢des para MS, PB e CEL na etapa 1 e MS, DIVMS, HEM
e ADL na etapa 2. A selegdo das amostras de calibracdo foi aleatoria para
todas as caracteristicas e etapas, excetuando-se a DIVMS e ADL na etapa 1,
que foi feita usando a selegdo min./max. A regido do espectro proporcionou
as melhores calibragbes que foram de 1100 nm a 2499 nm para todas as
caracteristicas e etapas, excetuando-se PB e ADL na etapa 1 que foram de
1852 nm a 2252 nm e de 1240 nm a 2140 nm, respectivamente.

O melhor modelo para cada caracteristica analisada foi aquele que
forneceu o maior valor de R?, o menor valor SEC e valores entre SEC e
SEP mais préximos possiveis. O bias, que representa a diferenca sistematica
média entre os valores previstos e os de referéncia, foi muito baixo para a
maioria das caracteristicas nas duas etapas e variou de -0,68% a 1,87%.
A porcentagem de outliers excluidos das calibragbes individuais, também
utilizando a Elipse de Hotelling, variou de 4,5% a 17,1% na etapa 1 e de
4,3% a 4,5% na etapa 2 para o conjunto de amostras de calibragc&o. Ja para
o conjunto de amostras de validagao, variou de 5,1% a 7,1% na etapa 1 e
foi 4,5% para todas as caracteristicas na etapa 2. Em geral, as quantidades
de amostras consideradas como outliers foram baixas, ficando acima dos
10% somente nas caracteristicas DIVMS e ADL na etapa 1. Na etapa 2,
além de um menor numero de amostras outliers, abaixo de 4,5% para todas
as caracteristicas, houve uma melhor consisténcia e menor amplitude de
variagao para todos os modelos de calibragao.
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As estatisticas finais para os modelos PLS apontaram que os ajustes das
calibragdes foram de baixos a moderados e a quantidade de variabilidade
explicada pelos modelos (R?) variou de 0,42 para FDN a 0,71 para PB na
etapa 1 e de 0,57 para MS a 0,79 para PB na etapa 2. A magnitude desses
valores sugere que os modelos podem ser utilizados para triagem de amostras
em um programa de seleg¢do, no qual sdo escolhidos grupos de individuos
com caracteristicas semelhantes, sendo contraindicados para predigbes que
necessitam de resultados mais precisos.

Os ajustes foram mais robustos e consistentes entre a calibracéo e
validagdo na etapa 2, quando se utilizou um maior nimero de amostras
(Tabela 3). Os ajustes dos modelos de validagao tiveram comportamentos
similares aos da calibragdo, mostrando consisténcia entre os dois conjuntos
de amostras para todos os modelos desenvolvidos. Os valores de R? e SEC
foram, respectivamente, 0,79 e 1,46 para PB, 0,69 e 1,24 para LIG, 0,68 € 3,06
para DIVMS, 0,67 e 2,45 para FDA, 0,65 e 2,04 para CEL, 0,62 e 3,07 para
HEM e 0,60 e 3,92 para FDN. Apenas as caracteristicas MS e FDA tiveram
ajustes de calibragdo menores na etapa 2, com valores respectivos de R? de
0,57 e 0,67 (etapa 2) e 0,58 e 0,70 (etapa 1). Por outro lado, esses valores
entre a etapa 1 e 2 foram muito préximos, sugerindo a escolha de qualquer
um dos dois modelos. A mesma tendéncia de melhor ajuste na etapa 2 foi
observada nas estatisticas de validagdo dos modelos. A inclinagao das retas
(Slope) e o intercepto (Offset), tanto para calibragdo quanto para validagao,
tiveram os melhores valores também na etapa 2, confirmando a tendéncia de
uma melhor calibragédo. As correlagdes (r) entre os resultados das anadlises
de referéncia e os resultados de predigdo foram, em grande parte, maiores
na etapa 2 (Tabela 3), variando de média a alta, com valores de 0,75 a 0,90
e reforcando a adequacao dos modelos para triagem de gendétipos em um
programa de selegao.

A quantidade de amostras utilizada em um programa de melhoramento
de forragem é muito alta, o que geralmente inviabiliza as analises via Umida,
principalmente por causa da grande quantidade de recursos materiais e
humanos envolvidos. Devido a isso, os modelos de calibracdo desenvolvidos,
mesmo sendo de ajustes moderados, tém condi¢cées de serem usados para
selecao de gendtipos ou grupos de gendtipos com qualidades distintas.
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Na Tabela 4 sado descritas as comparagdes, para cada atributo de
qualidade, dos resultados preditos e de referéncia no segundo teste dos
modelos, feitos com as 231 amostras referentes aos 25% das que ainda
nao haviam sido utilizadas no processo de calibragdo. A média e respectivo
desvio-padrao foram bastante similares entre a predicao e a referéncia para
cada caracteristica de qualidade estudada. A amplitude entre 0 maximo e o
minimo foi alta e similar, indicando que os modelos foram capazes de captar
a variagao total contida nessa amostragem. Importante observar que essa
amostragem também foi representativa da populagdo de amostras, uma vez
que os valores médios, de maxima e de minima, obtidos de predigdo e de
referéncia (Tabela 4) foram muito préximos aos valores obtidos de calibragédo
e de validagdo dos modelos (Tabela 2). Olivo et al. (2010) relataram valores
similares para as caracteristicas preditas em NIRS para PB, FDN e FDA.

As correlagdes entre os dois métodos variaram de 0,66 a 0,84 (Tabela
4), confirmando os resultados das calibragbes da etapa 2, que variaram de
moderada a alta. As melhores correlagcdes foram para PB e ADL, acima de
0,80, justamente duas caracteristicas importantes no processo de selegao
de gendtipos superiores. Esses resultados sustentam mais uma vez a
possibilidade de utilizagdo dos modelos.

Tabela 4. Comparacgao entre valores médios, erro padrao associado (SD), maximos
e minimos preditos via modelos da segunda etapa e dos resultados de referéncia de
laboratério para o segundo grupo de 25% das amostras selecionadas.

Caracteristica” Predigao Valor de referéncia
max. min.

MS 0,67 91,42 9947 82,23 2,87 91,00 96,94 84,91 224
PB 0,84 2196 27,80 10,76 2,99 22,05 30,29 15,43 2,56
DIVMS 0,76 68,82 8581 49,03 5,14 68,54 77,08 54,39 4,14
FDN 0,66 50,73 67,62 3653 6,23 50,54 60,98 38,97 5,04
FDA 0,76 29,53 40,60 20,05 4,25 29,50 36,87 22,06 3,52
HEM 0,75 20,91 33,68 10,38 4,78 20,94 27,92 10,31 3,88
CEL 0,77 16,86 2421 10,14 3,34 16,75 21,90 10,34 2,94
ADL 0,80 8,27 17,03 4,14 2,11 8,23 1540 522 1,77

(OMS = % de matéria seca da amostra. PB = % de proteina bruta. DIVMS = % de digestibilidade in vitro da ma-
téria seca. FDN = % de fibra detergente neutro. FDA = % de fibra detergente acido. HEM = % de hemicelulose.
CEL = % de celulose. ADL = % de lignina detergente acido.
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Conclusoes

Os modelos de calibracao desenvolvidos para as caracteristicas de
qualidade do amendoim forrageiro podem ser utilizados para triagem de
materiais superiores no programa de melhoramento da espécie. Os melhores
resultados foram obtidos para os componentes PB e ADL, seguidos de CEL,
FDA e DIVMS, quando se utilizou um total de 639 amostras para o processo
de calibracdo. Os modelos de calibragao obtidos nao foram suficientemente
ajustados para predicdes muito precisas, porém, os custos associados
a selecdo de um grande numero de amostras com base em analises de
referéncia mais do que justifica a utilizagdo dos modelos desenvolvidos em
um programa de selec¢do de materiais com qualidade superior.
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