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RESUMO

A producdo de manga apresenta desafios, como a maturagcdo dos ramos da mangueira, que aliada a boa nutricao
e bioquimicos envolvidos nesse processo como o carboidrato e o amido favorece o desenvolvimento do vegetal. A
utilizacdo de técnicas ndo destrutivas e rapidas para determinar os teores desses componentes na planta, como a
espectroscopia, pode otimizar a realizagdo das analises desses componentes. Diante disso, este trabalho teve como
objetivo desenvolver modelos preditivos para determinagéo de teores de amido e carboidratos em folhas de mangueira
“Palmer” com o uso da espectroscopia Vis-NIR submetidas a diferentes fontes de potassio. O trabalho foi desenvolvido
na regiao do Vale do Sao Francisco, seguindo as seguintes etapas: (1) a amostragem das folhas; (2) analise espectrais;
(3) determinagéo em laboratério dos teores de carboidratos e amido; e (4) desenvolvimento dos modelos preditivos
de regresséao e classificagdo. Os modelos preditivos de regressao utilizados foram a Regresséo por Componentes
Principais (PCR) e a Regressao por Quadrados Minimos Parciais (PLSR). Também foram desenvolvidos modelos
discriminantes supervisionado para classificar as folhas da mangueira de acordo com as diferentes fontes potassicas
utilizada, utilizando a analise discriminante linear (LDA). A espectroscopia Vis-NIR apresentou valores baixos para a
avaliacdo nao destrutivas de folhas de mangueira “Palmer” utilizando PCR e PLSR para predicdo de carboidrato e
amido com R? de 0,58 menor que os modelos considerados excelentes (R? >0,90); O desenvolvimento de modelos
de classificagdo nao possibilitou a discriminagéo das diferentes fontes de potassio em folhas de mangueira “*Palmer”
com precisao de 64,2%.

Palavras-chave: Anadlise bioquimicas; Adubos potassicos; Mangifera indica L; Métodos n&o destrutivos; Quimiometria.

RESUMEN

La produccion de mango presenta desafios, como la maduracién de las ramas del mango, que, combinado con
una buena nutricién y bioquimicos involucrados en ese proceso, como los carbohidratos y el almidén, favorecen
el desarrollo de la planta. La utilizacion de técnicas no destructivas y rapidas para determinar los niveles de estos
componentes en la planta, como la espectroscopia, puede optimizar el analisis de esos componentes. Por lo tanto,
este trabajo tuvo como objetivo desarrollar modelos predictivos para la determinacion de contenido de almidon y
carbohidratos en hojas de mango “Palmer” mediante espectroscopia Vis-NIR sometidas a diferentes fuentes de
potasio. El trabajo se llevé a cabo en la region del Valle de S&do Francisco, siguiendo las siguientes etapas: (1)
muestreo de hojas; (2) analisis espectral; (3) determinacion de laboratorio de contenido de carbohidratos y almidoén, y
(4) desarrollo de los modelos predictivos de regresién y clasificacion. Los modelos de regresion predictiva utilizados
fueron Regresion de Componentes Principales (PCR) y Regresion de Minimos Cuadrados Parciales (PLSR). También
se desarrollaron modelos discriminantes supervisados para clasificar las hojas de mango segun las diferentes fuentes
de potasio utilizadas, utilizando andlisis discriminante lineal (LDA). La espectroscopia Vis-NIR mostr6 valores bajos
para la evaluacion no destructiva de hojas de mango “Palmer” usando PCR y PLSR para prediccion de carbohidratos
y almidon con R? de 0,58 inferior a los modelos considerados excelentes (R? >0.90); El desarrollo de modelos de
clasificacion no permitié las diferentes fuentes de potasio en hojas de mango “"Palmer” con una precision de 64,2%.

Palabras Clave: Analisis bioquimicos; Abonos potasicos; Mangifera indica; Métodos no destructivos; Quimiometria.
Temas Agrarios. Julio - Diciembre 2022; Vol. 27. No. 2, pp. 397-410 | ISSNe 2389-9182 | https://doi.org/10.21897/rta.v27i2.3114

397


https://revistas.unicordoba.edu.co/index.php/temasagrarios
https://doi.org/10.21897/rta.v27i2.3114
https://orcid.org/0000-0001-8765-9219
https://orcid.org/0000-0001-7703-3183
https://orcid.org/0000-0003-1202-8783

Alves Santana et al., - Hojas de mango mediante espectroscopia Vis-NIR.

ABSTRACT

Mango production presents challenges, such as the maturation of the mango branches, which, combined with good
nutrition and biochemicals involved in this process, such as carbohydrate and starch favor the development of the plant.
Therefore, the use of non-destructive, fast techniques to determine the levels of these components in the plant, such as
spectroscopy, can optimize the analysis of these components. Therefore, this work aimed to develop predictive models
for determination of starch and carbohydrate contents in “Palmer” mango leaves using vis-nir spectroscopy subjected
to different potassium sources. The work was carried out in the region of San Francisco Valley, using the following
steps: (1) leaf sampling; (2) spectral analysis; (3) lab determination of carbohydrate and starch contents; and (4)
development of predictive regression and classification models. The predictive regression models used were Principal
Components Regression (PCR) and Partial Least Squares Regression (PLSR). Supervised discriminant models were
also developed to classify mango leaves according to different potassium sources used, using linear discriminant
analysis (LDA). Vis-NIR spectroscopy showed low values for the non-destructive evaluation of “Palmer” mango leaves
using PCR and PLSR for carbohydrate and starch prediction with R? of 0.58 lower than the models considered excellent
(R?>0.90); The development of classification models did not allow the discrimination of different sources of potassium
in “Palmer” mango leaves with an accuracy of 64.2%.

Key words: Biochemical analysis; Chemometrics; Mangifera indica L; Non-destructive methods; Potassium fertilizers.
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INTRODUGAO

Pertencente a familia Anacardiaceae, a
mangueira (Mangifera indica L.) é uma
frutifera de grande importancia para diversos
paises, como o Brasil, em que a maior parte da
producao de manga esta localizada na regiao
do Vale do Sao Francisco que se concentra
no Nordeste brasileiro, onde sao produzidas
principalmente  mangas das cultivars
‘TommyAtkins’e ‘Palmer’(SouzaeLima, 2023).

Mas assim como para qualquer outra
cultura, existes empecilhos que precisam ser
superados ou controlado como influéncia
de fatores ambientais, desuniformidade no
florescimento e maturagdo dos ramos
(Oliveira et al., 2019). Entre esses fatores,
a maturagdo dos ramos da mangueira é
importancia para a cultura da mangueira,
principalmente no periodo vegetativo, que é
a etapa que antecede a floragao, pois nessa
fase que sera definida a arquitetura da planta,
sendo responsavel pelo bom florescimento e
consequentemente producado de frutos com
qualidade e produtividade (Cavalcante et al.,
2018).

Os niveis de substéncias de reserva
presentes no ramo da mangueira, como
carboidratos e amido, sdo vitais para um
bom amadurecimento dos ramos. Teores
adequados desses componentes na folha
da mangueira estdo envolvidos diretamente
na maturagdo dos ramos e posteriormente
na intensidade e uniformidade do
florescimento (Oliveira et al., 2018). Mas as
analises para determinagéo de carboidratos e
amido s3o onerosas, destrutivas e
demanda muito tempo para processa-la,
como por exemplo o método de Dubois et al.
(1956), na qual exigem o uso de reagentes
caros e, além disso, alguns apresentam seu
uso restrito, como o acido sulfurico.

Uma
notoria

tecnologia que
divulgacdéo € o

veem ganhando
uso de
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Espectroscopia Vis-NIR, uma técnica nao
destrutiva que pode ser utilizada para
descrever inumeros atributos de uma
planta como por exemplo: Determinacéo
de carboidrato sollvel, amido e sacarose
(Souza, 2022; Frey et al., 2020; Nkajima et al.,
2019; Das et al., 2018; De Bei et al., 2017),
pigmentos fotossintéticos e teor de clorofila
(Oliveira etal., 2021; Yendrek et al., 2017), teor
de matéria organica no solo (Gonzalez-Aguiar
et al., 2020) e também analise qualidade
de diversos produtos, como por exemplo,
analise de vinho (Barreto, 2020; Genisheva
et al., 2018) maturacéo e qualidade de frutos
(Souza et al., 2022).

Diante do exposto, o objetivo desse
trabalho foi determinar teores de amido e
carboidrato com o0 uso da espectroscopia
Vis-NIR em folha de mangueira “Palmer”
submetidas as fontes de potassio no periodo
vegetativo.

MATERIAL E METODOS

Para uma melhor organizacdo do
experimento, este foi dividido em quatro
etapas principais, que consistram em:
(1) amostragem foliares; (2) analises
espectrais; (3) determinagdo em laboratorio
de carboidrato e amido; (4) quimiometria -
modelos de regresséao e classificagao.

Seguindo a sequéncia, apdés a etapa 1,
amostragem, as folhas da mangueira
foram submetidas as analises espectrais para
aquisicao dos espectros de absorbancia, e
logo em seguida, as analises de referéncia,
que sado as analises convencionais de
determinagao dos compostos bioquimicos de

carboidrato e amido foliar; os dados
obtidos através de procedimento
espectrais passaram por uma série

de pré-tratamentos, cujo objetivo foi a
remocao de informacoes irrelevantes, que nao
contribuem ou diminuem o desempenho dos
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modelos e apds o pré-tratamento dos dados,
métodos de regressao foram aplicados, para
o desenvolvimento dos modelos de predigao.

(1) Amostragem das folhas

O trabalho foi densenvolvido na fazenda
experimental da Universidade do Vale do
Séao Francisco — UNIVASF, que se localiza no
Vale do Sao Francisco, especificamente no
Submédio, na cidade de Petrolina-PE.
Regi&do que apresenta caracteristica climatica
semiarida quente com baixa ocorréncia de
precipitacoes (Souza et al., 2020).

Mangueiras cv. ‘Palmer’ no estagio de
desenvolvimento vegetativo foram
utilizadas para a coletada de suas folhas na
altura mediana da copa da planta, na regido
do ultimo fluxo vegetativo maduro. As coletas
foram realizadas apds a poda de formacgao,
sendo realizadas 4 podas de formacao, o
periodo entre uma poda e outra durou cerca
de 3 a 5 meses. A cada coleta obteve-se um
total de 28 amostras, que foram retiradas de
plantas previamente tratadas com diferentes
fontes de potassio (K): 7 plantas
pulverizada com (cloreto de potassio (KCI);
7 plantas com sulfato de potassio (K,SO,)
e mais 7 com o fertilizante comercial
(SpeedFol® manga inducao) todos
pulverizados com 2,5% de K, conforme
o teor desse nutriente presente em cada
fertilizante e mais 7 plantas que que compés a
testemunha, correspondendo a um
total de 112 amostras foliares coletadas nas
diferentes datas de poda.

Como forma de preservar a integridade das
amostras, no momento da coleta, ainda no
campo, essas foram feitas em sacos de
plasticos identificadas, colocadas em caixa
com gelo, onde logo em seguida foi
transportada para o laboratoério e congeladas
em freezesr a 20 °C. Para a leitura em
equipamentos escpetrais essas mesmas
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amostras foram descongeladas até atingirem
a temberatura ambiente.

Cada amostra correspondeu a um
conjunto total de 7 folhas com parametros
iguais (tamanho, forma e cor), o qual foi
feita a leitura espectral e feita uma média,
determinando assim o valor de uma amostra.

(2) Analises espectrais

O equipamento utilizado foi o sistema de
espector de refletdncia composto pelos
seguintes compontentes:  espectrémetro
FieldSpec3 (Analytical Spectral Devices,
Boulder, Colorado, USA) que opera na faixa
de comprimento de onda de 350 a 2500 nm,
com resolugao de 3 a 10 nm e tempo por
varredura de 100 ms, equipado com
probe plant; e computador com o software
RS3 (Analytical Spectral Devices, Boulder,
Colorado, USA). A leitura espectraias ocorreu
no limpo foliar, sendo o sistema figado para
aquecimento 30 minutos antes das aquisi¢des
dos espectros.

Cada um dos espectos &€ composto por
cerca 30 varreduras que sao executadas pelo
equipamento. A probe plant possui uma
referéncia branca, com a qual as operacgoes
de calibragdo sdo implementadas antes
da aquisicdo dos dados. Os valores de
refletdncia foram transformados em medigdes
de absorbancia (log (1/R)), onde R significa
refletdncia, utilizando o software ViewSpec
Pro (Analytical Spectral Devices, Boulder,
Colorado, USA).

(3) Determinagdo em laboratério de
carboidrato e amido
Feitas as medicoes de refletancia, foi
determinado as analises  bioquimicas
de referéncia para determinagdo dos
teores de carboidratos soluveis totais
(mmol g' de MF) e amido (ug g' de MF)
que foram extraidas das amostras foliares.
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Para determinacdo do teor de carboidrato
soluveis totais foi utilizado a metodologis de
Dubois et al. (1956). Consistiu na extragéo de 1
g de material foliar fresco, homogeneizado em
4 ml de solugdo tampdo fosfato de
potassio monobasico, 0,1 M e pH 7,0.
Apoés centrifugagdo e banho-maria, foram
colocados em tubos de ensaio 10 ul do
sobrenadante (apdés teste de diluigdo),
490 pul do tampao fosfato monobasico,
500 pl de fenol e 2,5 ml de acido sulfurico,
seguido de repouso e posteriormente
agitacdo, e depois novamente deixados
em uma bandeja contendo agua a
temperatura ambiente (25°C) por 10 minutos.
Sendo por fim, realizadas as leituras em um
espectrofotdmetro a 490 nm.

O teor de amido foi determinado
segundo Neves e Morais (2005). Para a
extragdo, utilizou-se 0,05 g de material foliar
fresco, homogeneizado em 4 ml de H,SO,
(acido sulfurico). Foram tomadas aliquotas de
0,5 ml de extrato: a cada aliquota foi
adicionado 0,95 ml de agua e 3 ml de
antrona. Apods o preparo das amostras, foram
realizadas as leituras em um
espectrofotdmetro a 620 nm.

(4) Quimiometria - modelos de regressao e
classificagao

ApoOs os dados espectrais serem gerados,
estes  foram submetidos ao pré-
processamento filtro de média modvel
(Moving Average, MA) e correcao de sinal
ortogonal (Orthogonal Signal Correction,
0OSC).

A partir das matrizes pré-tratadas foram
desenvolvidos os modelos de Regressao
pelo método das componentes principais
(PCR) e regressao pelo método dos
quadrados minimos parciais (PLSR). Para
isso, os dados brutos ou pré-tratados
foram utilizados como variaveis de entrada
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independentes (X) e os atributos de interesse
(amido, carboidrato) como variaveis de
entrada dependentes (Y). Foi aplicada a v
alidacdo cruzada em todas as amostras dos
conjuntos de dados e o numero 6timo de
fatores foi definido através do menor valor
obtido do erro quadratico médio da raiz da
validagdo cruzada (RMSECV). O algoritmo
utilizado para a construgao dos
modelos foi NIPALS (Geladi e Kowalski,
1986), com 100 interagdes.

Apds processamento, foram selecionados
os melhores modelos para cada atributo
bioquimico foliar, em suas respectivas
faixas espectrais. Posteriormente, foi feita a
selecao de variaveis através de uma PCA e
exclusdo das variaveis com menor influéncia
e nao significativas (p-valor > 0,05) para os
modelos através do método Jack-Knife
(Martens, 2000). Foram selecionados os
comprimentos de ondas associados aos picos
de absorbéncias em todas as componentes
principais selecionadas, seguido da remog¢ao
das varidveis com menores coeficientes de
regressdo. O modelo foi recalculado a
cada variavel removida, de modo que, o
objetivo foi encontrar modelos com os
melhores parametros de desempenho e
menor numero de variaveis e que todas sejam
significativas para a constru¢ao dos modelos.
Os comprimentos de onda selecionados a
partir dos picos de absorbancias e aquelas
submetidos a ANOVA e teste de significancia
a 5%.

O desempenho dos modelos foi avaliado a

partir da comparacdo dos parametros
estatisticos, a saber: coeficiente de
determinagao (R?); erro quadratico

médio de calibracdo (RMSEC); erro padrao de
calibracéo (SEC); erro quadratico médio de
validacao cruzada (RMSECV); erro padrao de
validacao cruzada (SECV). Estes parametros
sao definidos pelas equacgdes de (1) a (5):
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n = 1 (v — 112
RMSEC = |24 = LOi— 902

n

n = RMSEC?

SEC= [——m8M8M—
n—1

Jz? = 1(yi—9i#)?

(2

(3)

RMSECV = )

n

T i —hi 2
SECV = F—f ‘“V‘n_yl‘ blas)” (5)

Ini = 1i— §) * (yi — §)2

R%(Pearson) = @_D+orrop

€y

Onde yi* é o valor previsto pelo modelo de
calibracdo; yi* €& o valor previsto pelo
modelo na etapa de validagdo cruzada;
yi € o valor de referéncia; y € a média dos
valores de predicdo; n é€ o numero de
amostras na calibracdo ou validagdo; m
€ 0 numero de amostras previstas; or é o
desvio-padrédo dos valores de referéncia; op
€ 0 desvio-padrao dos valores de predicao.

Os melhores modelos sao aqueles que
apresentam os maiores valores de coeficiente
de determinacao da validagao cruzada (R?cv),
seguido dos menores valores de erro
quadratico médio de validacdo cruzada
(RMSECV).

Logo em seguida foi utilizado a
analise de componentes principais (PCA) para
explorar o possivel agrupamento de
amostras e fornecer informacbes sobre
estrutura latente da matriz espectral.
A matriz de dados foi composta das folhas da
mangueira “Palmer” nas diferentes datas de
coletas levando em consideragcdo o0s
diferentes fertilizantes potassicos utilizados
no experimento.

Identificados os agrupamentos entre as
diferentes coletas foliares utilizando o PCA,
modelo discriminante supervisionado foi
utiizado para classificar as folhas da
mangueira de acordo com os diferentes
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fertilizantes aplicados, utilizando a analise
discriminante linear (LDA).

Um conjunto de treinamento e teste de
amostras compostas por espectros de
folhas aonde foram aplicadas previamente
trés fertilizantes potassico (cloreto de
potassico, sulfato de potassio e Speed
folll) mais uma testemunha, classificadas
segundo Coombe (1995), foram utilizados
para a confeccdo dos modelos matematicos.
A classificacao foi realizada para cada folha
amostra. A matriz de dados foi constituida por
valores de absorbancia, sendo esta variavel
independente, e por classe definida, como
variavel dependente.

O método LDA foi utilizado com diferentes
técnicas para o calculo das distancias
lineares entre amostras, e suas consequentes
similaridade. Sendo utilizado o espectro
adquirido a (350 a 2500 nm).

O desempenho do modelo de classificacao
supervisionados usando matriz de confuséo.
Os valores de precisao (Prec), sensibilidade
(Sen), seletividade (Sel) e taxa de falsos
positivos (TFP) foram obtidos a partir das
matrizes de confusdo de cada modelo,
conforme equagao de 6 a 9:

VP + VN
VP + FN + FP + VN

Prec = *100 (6)

Sel = FP+—VN * 100 (7)
Sen = m * 100 (8)
TFP = FP+—VN * 100 (9)

Em que VP, VN, FP e FN s&o os valores
positivos, verdadeiro negativo, falso
positivo e falso negativo, respectivamente. As
Em que VP, VN, FP e FN s&o os valores
positivos,  verdadeiro  negativo, falso
positivo e falso negativo, respectivamente. As
medidas gerais de desempenho, ou seja,
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preciséo, sensibilidade, seletividade e taxa de
falso positivo, foram calculadas com base nas
medidas de desempenho.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Espectro: analise exploratéria

Na figura 1, observa-se o espectro
médio bruto de absorbéancia das folhas da
mangueira “Palmer” para os diferentes

09

log (1/R)

0.8

07

0.6

05

04

0.3

0,2

fertilizantes potassicos aplicados. Esses
espectros apresentaram quatro principais
pontos de absor¢do nas regides, sendo eles
uma faixa estavel de absorcdo em torno de
460 nm, além dos picos proximos dos
comprimentos de 670, 1450 e 1930 nm,
como mostram os espectros médios dos
dados. Verifica-se que ambos os fertilizantes
potassicos obtiveram o] mesmo

comportamento com pontos de absorgéo
muito préximos.

350 397 445 494 542 591 639 687 736 784 833 881 930 978 1033 1095 1157 1218 1280 1341 1403 1465 1526 1588 1650 1711 1773 1835 1896 1958 2020 2081 2143 2205 2266 2328 2390 2451

Testemunha KCl

K380,

Produto comercial

Figura 1. Curvas espectrais de folhas de mangueira cv. Palmer submetidas a diferentes fontes de potassio.

Como observado na figura 1, os picos
iniciais se encontram em torno de 460 a 670
nm, e isso pode estar associa a presenca de
clorofila nas folhas. Sendo que, a clorofila “a”
apresenta absorcdo entre 450 e 680 nm, a
clorofila “b” em 475 e 675 nm (Gould et al.,
2018). Um exemplo foi o trabalho
proposto por Novo, 2010, na qual foi
observado que em uma folha verde sadia, ha
uma alta absorbancia de luz no comprimento
de 460 e 670 nm na regido do visivel devido
as clorofilas. E os comprimentos de onda de

Temas Agrarios. Julio - Diciembre 2022; 27(2): 397-410
https://doi.org/10.21897/rta.v27i2.3114

403

1450 e 1930 nm € devido o conteudo de agua
na folha. Sendo que, para De Bei et al. (2017)
esses comprimentos de onda podem estar
relacionados aos teores de agucares e amido
na folha.

A estrutura interna, composicdo e morfologia
de uma folha influencia no comportamento
espectral e apresenta diferenca se forem de
grupos geneticamente diferente (Ponzoni,
2002). E esse comportamento é semelhante
ou parecido entre todas as folhas de plantas
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no espectro Vis-NIR (350-2500 nm) e exerce mangueira para os atributos carboidrato e
influéncia principal da incidéncia da luz com a amido. A tabela 1 apresenta os melhores
clorofila e ligacoes moleculares de N-H, O-H,  requitados para cada modelo analisado nas
C-H (Curran, 1989). diferentes datas de coleta. Para a variavel
amido, tanto para o PCR quanto para o PLSR,
o melhor modelo de predig¢ao foi da coleta 1,

Foram desenvolvidos modelos PCR e PLSR ~ que apresentaram R’cv de 0,58 e RMSECV
para o conjunto de dados com folhas de de 0,03 iguais.

Modelos de regressao PCR e PLSR

Tabela 1. Desempenho dos modelos PCR e PLSR para os atributos amido e carboidrato em folhas de
mangueira cv. Palmer e diferentes coletas foliares.

Modelo Coleta  Fatores RZ RMSEC SEC R? RMSECV  SECV
amido
PCR 1 1 0,59 0,03 0,03 0,58 0,03 0,03
PCR 2 1 0,15 0,07 0,07 0,10 0,07 0,07
PCR 3 2 0,39 0,03 0,03 0,34 0,04 0,04
PCR 4 3 0,33 0,04 0,04 0,18 0,05 0,05
PLSR 1 1 0,59 0,03 0,03 0,58 0,03 0,03
PLSR 2 1 0,15 0,07 0,07 0,10 0,07 0,07
PLSR 3 3 0,81 0,02 0,02 0,38 0,03 0,04
PLSR 4 1 0,15 0,05 0,05 0,07 0,05 0,05

carboidrato

PCR 1 3 0,42 15,14 15,42 0,32 16,92 17,23
PCR 2 2 0,30 12,06 12,28 0,21 13,25 13,49
PCR 3 1 0,13 31,03 31,60 0,01 34,31 3493
PCR 4 0 - - - - - -

PLSR 1 2 0,56 13,15 13,39 0,28 17,48 17,80
PLSR 2 1 0,23 12,66 12,90 0,18 13,52 13,77
PLSR 3 1 0,13 30,96 31,53 0,02 34,19 34,81
PLSR 4 0 - - - - - -

Legenda: PLSR — Partial Least Squares Regression; PCR — Multiple Linear Regression; R? - coeficiente de
determinagéo da calibragdo; RMSEC — erro quadratico médio de calibragédo; SEC — erro padréo de calibragdo; R?_ —
coeficiente de determinagéo da validagéo cruzada; RMSECV — erro quadratico médio de validagdo cruzada; SEWCV
— erro padrao de validagéo cruzada.

Em relacdo a variavel -carboidrato, o do amido e RMSECV de 16,9 bastante
melhor modelo PCR foi da coletal, mas elevada. E para o modelo PLSR
apresentando RZ?cv de 0,32 muito abaixo apresentou R?cv de 0,28 e RMSECV de
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17,48 para a coletal, onde foi possivel
observar que as diferentes condicbes de
coletas das variaveis amido e
carboidrato, exerce influéncia na confeccao
dos modelos dos conjuntos de dados (Tabela

1).

O que determina os melhores modelos sao
aqueles que apresentam os maiores valores
de coeficiente de determinagao de validacao
cruzada (R?cv) seguido de valores baixos de
erro  quadratico meédio de validacao
cruzada (RMSECV). E no presente estudo, em
relacio ao amido e carboidrato, o
desempenho do modelo desenvolvido foi
baixo, semelhante ao trabalho de Souza,
(2022), que para a variavel carboidrato
soluvel obteve R2CV de 0,39, sendo
encontrado no presente experimento R?cv de
0,32. Diferentes de outros estudos, como de
De Bei et al. (2017) e de Lohr et al. (2017),
que obtiveram respectivamente R?cv de 0,86
e 0,83 valores bem melhores. Coeficiente de
determinagdo  superior a 0,9 sé&o
considerados  excelentes, pois explica

melhor que a variabilidade dos dados de
saida ser explica pela variabilidade das
variaveis de entrada (Schober et al., 2018).

Entretanto, apesar dos autores ja citados
apresentarem melhores desempenhos em
razdo de obterem melhores modelos com
R2cv elevado, os mesmos utilizaram pré-
tratamento utilizando SNV (Standar Normal
Variate Transformation) (Barnes; Dhanoa;
Lister, 1989) que proporciona modelos
inferiores aos utilizado neste experimento,
que foram pré-tratados com OSC. Além
disso, foi utilizado um maior numero de
amostras (578 amostras) que no presente
estudo (112 amostras), sendo que, o mesmo
ocorreu como o trabalho de Souza, (2022)
que obteve resultado parecido com o estudo
em questdo.

Na tabela 2, observa-se o desempenho dos
modelos PCR e PLSR com todas as coletas
juntas com espectro completo (350-2500 nm)
e com selecao de comprimento de onda, apos
a aplicagbes de técnicas de pré-tratamento.

Tabela 2. Desempenho dos modelos PCR e PLSR para os atributos amido e carboidrato em folhas de
mangueira cv. Palmer com espectro completo e selecéo de variaveis.

Modelo Coleta Fatores R? RMSEC SEC R? RMSECV  SECV
amido
PCR completo 2 0,35 0,05 0,05 0,33 0,05 0,05
PLSR completo 15 0,96 0,01 0,01 0,47 0,04 0,04
PCR selegdo 1 0,32 0,05 0,05 0,31 0,05 0,05
PLSR selecédo 6 0,68 0,03 0,03 0,49 0,04 0,04
carboidrato

PCR completo 1 0,56 26,49 26,61 0,56 26,95 27,07
PLSR completo 2 0,72 21,23 21,33 0,58 26,19 26,31
PCR selecédo 1 0,56 26,49 26,61 0,56 26,95 27,07
PLSR selegéo 3 0,71 21,36 21,46 0,67 23,20 23,30

Legenda: PLSR — Partial Least Squares Regression; PCR — Multiple Linear Regression; R? - coeficiente de
determinagéo da calibragdo; RMSEC — erro quadratico médio de calibragéo; SEC — erro padréo de calibragdo; R?
— coeficiente de determinagao da validagao cruzada; RMSECV — erro quadratico médio de validagéo cruzada; SECV
— erro padrao de validagéo cruzada.
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Para o conjunto de dados da variavel
“amido” o melhor modelo encontrado foi o
PLSR-selegdo, com R?%cv de 0,49 e RMSECV
de 0,04. Ja para a variavel “carboidrato”,
houve um comportamento melhor, com R?cv
de 0,67 e RMSECV de 23,20 também para o
modelo PLSR de selecgao.

Nota-se que o0s melhores modelos
reconstruidos com seus respetivos pré-
tratamentos matematicos foram aqueles
obtidos com espectro de selecao de variavel
(Tabela 2). Diferente do encontrado por Frey
et al. (2020), que obteve R%cv de 0,56 em
modelos PLSR com todos os comprimentos
de onda, ou seja, modelos completos, e R%cv
de 0,18 com selegcdo de variaveis. Segundo
Wu et al., 2010 determinados comprimentos
de ondas tém pouca ou nenhuma contribuicéo
sobre os modelos desenvolvidos. Entretanto,
observa-se que no presente experimento,
a selegcado de determinado comprimento de
onda contribuiu para aquisicdo de melhores
modelos matematicos. Sendo que,

comparagao com o0s modelos com variavel
completo, apresentam entradas reduzidas,
0 que minimiza o tempo de calibracdo dos
modelos (Cao et al., 2010).

Ademais a selegcdo de variaveis é uma

excelente ferramenta para melhorar o
desempenho do modelo, aumentar a
precisdo das variaveis selecionadas e

aumentar a compreenséao e interpretagédo dos
modelos obtidos (Yun et al., 2019).

Pode-se notar também a superioridade do
modelo PLSR em relacio ao PCR,
sendo que, o PLSR é o método recomendado
para medicbes de amostras multivariadas,
devido a sua capacidade de trabalhar com um
grande numero de amostras em problema
de colinearidade (Genisheva et al., 2018;
Paz-Kagan et al., 2020).

Em seguida, segue abaixo na figura 2,
os graficos de dispersdao e validagao
cruzada dos modelos PLSR que foram

0s confeccionados com as assinaturas
modelos de variaveis selecionadas, em espectrais.
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Figura 2. Graficos de dispersdao dos valores preditos e referéncia dos atributos amido (a) e
carboidrato (b) para folhas de mangueira cv. Palmer submetidas a diferentes fontes de potassio.
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Continuagao Figura 2. Graficos de disperséo dos valores preditos e referéncia dos atributos amido (a) e
carboidrato (b) para folhas de mangueira cv. Palmer submetidas a diferentes fontes de potassio.

Pode-se notas que os modelos PLSR
construidos com as assinaturas espectrais
apresentaram baixa correlagcdo tanto para
a variavel amido (R?*=0,68), quanto para o
carboidrato  (R?=0,71). Contudo essa
inferioridade ndo compromete a atividade de
previsdo dos atributos de qualidade (Costa et
al., 2019).

Os melhores modelos preditivos sdo obtidos a
partir das assinaturas espectrais das bandas
espectrais analisadas, com isso é possivel

determinar os teores de carboidrato e amidos
sem que aja novas analises em laboratério
considerando a precisao de cada modelo.

Método supervisionado de classificagao
(LDA)

Para poder discriminar as diferentes fontes de
potassio utilizado no experimento com o uso
de espectroscopia VIS-NIR para as diferentes
coletas, foi utilizado o método de classificacao
supervisionado como mostrada na tabela 3.

Tabela 3. Desempenho dos modelos LDA para as diferentes fontes de potassio em folhas de mangueira

cv. Palmer em diferentes coletas foliares.

Coleta Exatidao Sensibilidade Seletividade TFP
1 64,28% 64,28% 83,19% 16,80%
2 50,00% 50,00% 76,81% 23,18%
3 60,71% 60,71% 73,47% 26,52%
4 60,71% 60,71% 77,76% 22,23%
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Nota-se que, o modelo classificatério
utilizado nao foi capaz de prever com uma
exatiddo elevada as diferentes fontes de
potassio nas diferentes datas de coleta,
sendo que, para a coleta 1 o LDA com
distdncia calculada pelo método linear
apresentado maiores taxas de acerto de que
as demais coletas, com exatiddo de 64,284%
(Tabela 3).

CONCLUSOES
A espectroscopia Vis-NIR  apresentou
valores baixos para a avaliagdo nao

destrutivas de folhas de mangueira “Palmer”
utilizando PCR e PLSR para predicdo de
carboidrato e amido com R? de 0,58 menor
que os modelos considerados excelentes (R?
>0,90).

O desenvolvimento de modelos de
classificacdo nao possibilitou a discriminacao
das diferentes fontes de potassio em folhas de
mangueira “"Palmer” com precisao de 64,2%.
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