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Resumo

A espectroscopia no infravermelho préximo (NIRS)néa técnica ndo-destrutiva, rapida e utilizada
para avaliagao, caracterizagao e classificacdoaderiais, sobretudo de origem biolégica. A obtengao
de informagbes contida nos espectros NIR é complexaequer a utilizagdo de métodos
guimiométricos. Assim, por meio de regressdo malliada, os espectros de absorbancia podem ser
associados as propriedades da madeira, tornandivelos sua predicdo em amostras desconhecidas.
Existem algumas ferramentas quimiométricas que or@th o ajuste dos modelos preditivos. Assim,
0 objetivo deste trabalho foi simular regressdes donimos quadrados parciais baseados nas
informacdes espectrais e de laboratério e estudanflaéncia da aplicagdo de tratamentos
matematicos, do descarte de amostras andmalasadetdo de comprimentos de onda no ajuste dos
modelos para estimativa da densidade basica e dalmde elasticidade em ensaio de compressao
paralela as fibras da madeira Hecalyptus. A aplicacdo da primeira e segunda derivada nos
espectros, o descarte de amostras andmalas e;acsdle algumas das variaveis espectrais melhorou
significativamente o ajuste do modelo, reduzinderm padréo e aumentando o coeficiente de
determinacéo e a relagdo de desempenho do desvio.
Palavras-chave: Espectroscopia no infravermelho préximo; predic8ensidade basica; MOE;

madeira;Eucalyptus.

Abstract
Optimization of calibrations based on near infrared spectroscopy for estimation of Eucalyptus wood
properties. Near infrared spectroscopy (NIRS) is a non-desitre technique used for rapid
evaluation, characterization and classification blogical materials. The extraction of the
information contained in the NIR spectrum is comm@ad requires the use of chemo metric methods.
Thus, by means of multivariate regression, the dilaswe spectra are correlated to wood properties,
making possible the prediction in unknown samplsere are some chemo metric tools that can
improve the adjustment of the predictive modelse @m of this work was to simulate partial least
squares regression based on NIR spectra and labordata and to study the influence of the
application of mathematical treatment, the remafabutliers and the wavelengths selection in the
adjustment of models to estimate the density andutns of elasticity irEucalyptus wood. The use
of the first and second derivative spectra, thepalal of outliers, and the variables selection
improved significantly the model fit, reducing tistandard error and increasing the coefficient of
determination and the ratio of performance to deuia
Keywords: Near infrared; spectroscopy; prediction; den$M@E; wood;Eucalyptus.

INTRODUGAO

As industrias de base florestal, como as de papel@a celuldsica, siderurgias e madeireiras,
requerem métodos rapidos, precisos e que possaaplsErdos em um grande namero de amostras, para
caracterizagdo suas matérias-primas.

A espectroscopia no infravermelho proximo, NIRS {jdglés, Near Infrared Spectroscopy), é
uma técnica nao-destrutiva utilizada para avaliagd@a de materiais biolégicos. Essa técnica exige
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pouca ou nenhuma preparagdo das amostras, € fumidalmena espectroscopia vibracional, que mede a
interacao da radiacdo eletromagnética com a ma@A8QUINI, 2003). De acordo com Bailleretsal.
(2002), 0 método é baseado na absorcéo seletivaddecdo eletromagnética pelos compostos quimicos
presentes na amostra. Ocorre a absorcao se asewmdmgicional das ligacdes quimicas dos constisint
da amostra for equivalente a energia dos fotonssp@tados pela onda eletromagnética emitida no
infravermelho préximo (BURNS; CIURCZAK, 2008).

Os espectrometros de NIR operam na faixa de 75600 2xm do espectro eletromagnético e
emitem radiacdo sobre o material com energia sufiei para induzir apenas excitacdo vibracional
(WORKMAN; WEYWER, 2007). Apds interagdo com o mégrcaptores foto-sensiveis recebem o sinal
e produzem um grafico, conhecido como espectro.ebdgndo do modo de funcionamento do
equipamento, o espectro pode ser de absorbarananiitancia ou refletdncia difusa (PASQUINI, 2003).

A espectroscopia no infravermelho préximo vem semdibzada no campo das ciéncias
florestais. Diversos estudos vém demonstrando giéeraca pode ser aplicada em diferentes tipos de
amostragem, tanto em madeira macica como em maaeida, estimando, com razoavel precisdo, as
principais propriedades da madeira. Birkett; Gami§iiD88) estudaram o potencial da espectroscopia no
infravermelho préximo para aplicacfes na industigapolpa celulésica. Hoffmeyer; Pedersen (1995)
aplicaram a técnica para analisar a densidadesbésicresisténcia da madeiraRieea abies. Raymond
et al. (2001) utilizaram NIRS para avaliar o rendimedt pasta celulésica eBucalyptus globulus e
Eucalyptus nitens. Thumm; Meder (2001) estimaram as propriedadesanieas de madeiras d@nus
radiata por meio dessa técnica. Brinkmah al. (2002) compararam dois diferentes métodos de
determinacéo de lignina como base para calibrad@espectroscopia no NIR.

Apesar do método ser baseado na energia vibractwsalconstituintes quimicos da madeira
(BAILLERES et al., 2002), o que torna possivel a utilizagdo daaspscopia de NIR na avaliagéo das
propriedades da madeira, como densidade (HOFFMEYAHRERSEN, 1995), médulo de elasticidade
(FUJIMOTO et al., 2008), angulo microfibrilar (SCHIMLECHKt al., 2005) e propriedades anatémicas
(SCHIMLECK et al., 2004), é o fato de que a expressdo de todas esspriedades sofre alguma
influéncia da constituicdo quimica da madeira (BBHRGRICHTER, 1991).

Devido a complexidade para se obterem as infornsag@@ntitativas contidas nos espectros
NIR, requer-se a utilizacdo de métodos quimiomesricA quimiometria € uma ciéncia que associa
técnicas matematicas, estatisticas e informaticas @ objetivo de extrair informacéo relevante dos
espectros no NIR (GEMPERLINE, 2006). A associac&s é@spectros no infravermelho préximo
(variavel X) com as propriedades da madeira detexdais por método convencional (variavel Y) é feita
por meio de técnicas de regressdo (modelagem)na foossivel a predicdo dessas propriedades em
amostras desconhecidas (NA®l., 2002). A utilizacdo de modelos matematicos ldseam espectros
no NIR para predicdo das propriedades da madeieageralmente sdo onerosas e demoradas, resulta em
ganhos expressivos, sobretudo em programas de raglbnto genético.

Assim, o objetivo deste trabalho foi simular caiffes baseadas em regressdo dos minimos
quadrados parciais para correlacionar os especteasdos no infravermelho proximo com a densidade
basica e o0 mdédulo de elasticidade da madeir&utalyptus e estudar a influéncia da aplicacdo de
tratamentos matematicos, do descarteoutBers e da selecdo de comprimentos de onda no ajuste dos
modelos preditivas

MATERIAL E METODOS

Madeiras utilizadas para as simula¢fes das calibraes

Para simular as calibracdes baseadas em espeotrd$Rne otimizar os modelos preditivos,
foram utilizadas 140 amostras de madeird&dealyptus (6,5 anos) previamente caracterizadas por Hein
et al. (2009a) e Heiret al. (2009b). A determinacdo da densidade basica segumnétodo descrito na
ABNT (2003), e o0 mddulo de elasticidade em enseica@mpressado paralela as fibras seguiu a norma D
143-94, descrita na ASTM (1997). Amostras com fdaagenciais, radiais e transversais bem definidas,
com dimens@es de 20 x 20 x 20 mm (para determindaadensidade basica) e de 100 x 25 x 25 mm
(para determinacdo do mdédulo de elasticidade),nfocartadas nas posicbes central, intermediaria e
externa de pranchdes centrais de um metro de comptd retirados da base do tronco. As arvores
estudadas foram provenientes de florestas comem@Plantar S.A., localizada em Curvelo, na regido

FLORESTA, Curitiba, PR, v. 40, n. 3, p. 615-624, jul./2&10.

616 Hein, P. R. G.: Lima, J. T.; Chaix, G.



central do Estado de Minas Gerais. A tabela 1 aptasos dados de densidade basica e de elastié@dade
compressao paralela as fibras da madeitaudelyptus utilizados para simulagédo das calibracdes.

Tabela 1. Valores médios, minimos e maximos, dgsaiyédo e coeficiente de variacdo para a densidade
basica e modulo de elasticidade a compresséo [ga@efibras da madeira dgucalyptus
utilizados para simulacdo das calibracdes.

Table 1. Average, minimum and maximum values, stechdleviation and coefficient of variation for
wood basic density and modulus of elasticity in poession parallel to the grain of the
Eucalyptus wood used to simulate calibrations.

Média Min Max Desv. pad. CV (%)
Densidade basica (g/cm?3) 0,546 0,407 0,708 0,064 7 11
Médulo de elasticidade (Mpa) 7.848 3.545 11.014 91.3 17,7

Leitura dos espectros no NIR

A leitura dos espectros no infravermelho proximoi fealizada por meio de um
espectrofotdmetro Bruker da linha Vector em comurdm o programa de aquisicdo espectral OPUS
versédo 4.2. Esse equipamento é baseado em traasfarde Fourier e foi projetado para analise de
reflexdo difusa em sélidos com uma esfera de iagggr. A varredura foi realizada na gama de 800 a
2.500, com uma resolucéo espectral de 2 nm no rdedeflexao difusa. Os espectros foram medidos
diretamente nas duas faces transversais de cadstrapgendo que cada espectro representou a leitura
média de 32 varreduras. O espectro utilizado nhregBo foi obtido por meio da média aritmética das
duas leituras (face transversal superior e inferids informacdes espectrais foram adquiridas ela sa
climatizada, com temperatura por volta de 20 °Q% @e umidade relativa do ar.

Construgcéo dos modelos de calibracdo

As Regressfes por Minimos Quadrados Parciais (RigBession) foram ajustadas para
descrever a relagéo dos valores de densidade lifsioedeira (DB) e mddulo de elasticidade (MOE)
com os espectros medidos no infravermelho proxmo,meio do programa de estatistica multivariada
The Unscrambler® (CAMO AS, Norway), verséo 9.7.casibrac6es foram ajustadas pelo método PLS-1
com um maximo de 12 variaveis latentes (VL). O métda validacdo cruzada complelzage-one-out
cross-validation) foi empregado para validar os modelos. Paracefdit comparacdo das calibracées,
foram adotadas cinco variaveis latentes em cada&lmoBRara detectar amostras anémadatliérs), foi
analisado o gréfico de residuos diedent e valor deleverage, como descrito em Heigt al. (2009a). A
selecdo de variaveis espectrais pelo teste detézeede Martens (WESTAD; MARTENS, 2000) foi
realizada por meio diest de uncertainly, disponivel para ajustes de modelos PLS do pragestatistico
The Unscrambler (CAMO AS, Norway). As amostras sifasadas como andémalas nédo foram incluidas
na fase de calibracdo e validacdo dos modelosdié2002) apresentou um estudo indicando que a
selecédo de variaveis (comprimentos de onda) nhragho multivariada é um importante procedimento
para otimizar modelos de regressdo. Delwtta. (2004) demonstraram que a aplicagdo de tratamento
matematicos nas informagfes espectrais contribia paajuste do modelo. Existem diversos métodos
para selecionar variaveis espectrais. Ghastral. (2003) se basearam em algoritmos genéticos para
selecionar comprimentos de onda em determinacfesnp® de regressdo dos quadrados minimos
parciais. Tratamentos matematicos como primeiragurgda derivadas (SAVITZKY; GOLAY, 1964)
foram empregados nas informacdes espectrais paltaorae a qualidade do sinal. Para a primeira
derivada, foram adotados polindmios de segundanordem janela espectral de seis variaveis (seis
pontos antes e seis pontos depois), e para a segleryada foram adotados polinbmios de terceira
ordem com janela espectral de 12 variaveis (12gscanites e 12 pontos depois).

Rangueamento dos modelos NIRS

As calibracdes foram realizadas utilizando-se tddmas: rotina 1: calibracdo com todas as
amostras e variaveis espectrais; rotina 2: calflirasem amostras andmalastijers) e com todas as
varidveis espectrais; rotina 3: calibracdo sem #mamsandmalaso(tliers) e com selegdo de variaveis
espectrais pelo teste de incerteza de Martens (\WBSWARTENS, 2000). Os critérios adotados para
selecionar o modelo de predicdo para cada progigedaguiram as recomendacdes de Fujireb#d.
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(2008) e foram os seguintes: (a) coeficiente derdehag&o do modelo na validagdo cruzada (R2cy); (b
erro padrdo da validacéo cruzada (SECV); (c) relalgidesempenho do desvio (RPD); (d) namero de
variaveis latentes (VL) utilizado na calibracdoSBCV mede a eficiéncia do modelo de calibracdo na
predicdo da propriedade da madeira em um lote dkeinaa desconhecidas, diferentes das amostras que
compdem o lote de calibracao, e a férmula é dad8armlecket al. (2001). O valor de RPD representa

a relacao entre o desvio padrao dos valores d@sigpdades medidas pelo método convencional (Desv.
pad.) e o erro padrao da validacao cruzada (SEE38ga estatistica fornece uma base de padronizacéo d
erro padrdo da predicdo (WILLIAMS; SOBERING, 1998)torna possivel a comparacdo entre
calibracdes de diferentes propriedades.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Calibracdes NIRS

As tabelas 2 e 3 apresentam as estatisticas ata®@a calibracbes para densidade basica e
mdédulo de elasticidade da madeiraElealyptus a partir dos espectros originais (sem tratamesitpe
apos tratamento espectral (primeira-1d e segundiefldada). Para efeito de comparacao, os ressltado
apresentados nas tabelas 2 e 3 se referem asacébrprocessadas com cinco variaveis latentes. Foi
possivel encontrar calibragces com desempenhoisup@s apresentados, no entanto, para facilitar a
comparacao dos modelos preditivos, alguns parémfdgram padronizados, como 0 humero de variaveis
latentes (5) e o nimero de amostras andmalas (Bbéla 2 apresenta as calibragbes para estindsiva
densidade basica (g/cm?3) da madeir&deal yptus.

Tabela 2. Calibragdes NIRS para estimativa da dadsibéasica (g/cm?3) da madeirakiealyptus.
Table 2. NIRS calibration to estimate basic dengtgm?) inEucalyptus wood.

Trat. Modelo Rotina R2c SEC (g/cm3) R2cv SECV (g/c@) RPD
1 1 0,71 0,0347 0,66 0,0373 1,72
sit 2 2 0,77 0,0305 0,70 0,0348 1,84
3 3 0,77 0,0307 0,74 0,0323 1,98
4 1 0,78 0,0278 0,64 0,0389 1,65
1d 5 2 0,82 0,0266 0,74 0,0321 2,00
6 3 0,81 0,0273 0,78 0,0298 2,15
7 1 0,80 0,0286 0,66 0,0375 1,71
2d 8 2 0,85 0,0241 0,72 0,0332 1,93
9 3 0,83 0,0256 0,75 0,0311 2,06

Trat.: tratamento matematico; s/t: sem tratamedtoprimeira derivada; d2: segunda derivada; R3eficiente de determinacéo
da calibragdo; SEC: erro padréo da calibracdo @/dR¥cv: coeficiente de determinacdo da validag@zada; SECV: erro
padréo da validacao cruzada (g/cm?); RPD: relagédedempenho do desvio.

Os resultados apresentados na tabela 2 indicandensdade basica média da madeira € uma
caracteristica que pode ser avaliada por meiomlctrescopia no infravermelho préximo. As estatfsti
associadas aos modelos preditivos apresentarartieatfs de determinacdo em calibracdo de 0,71 a
0,85, e em validacao cruzada de 0,64 a 0,78. Deafgeral, a rotina 2 forneceu modelos com estisti
mais satisfatérias que a rotina 1. Para a calibragidensidade basica, a rotina 2 apresentou maslhor
estatisticas que a rotina 3, porém as estatistjpasdevem ser analisadas sdo aquelas associadas a
validagdo do modelo, e a rotina 3 (selecdo dos dameptos de onda pelo teste de incerteza de Martens
melhorou o ajuste dos modelos de validacdo crufBabela 2). Para todos os modelos ajustados com
base nas rotinas 2 e 3, duas amostras andmal&8« i@ total) foram descartadas do lote de amostras.

Para o ajuste dos modelos preditivos 1, 2 e 3 aéant aplicadas ferramentas de otimizacao
(selecdo de variaveis e aplicacdo de tratamenteemddico). Eles apresentaram coeficiente de
determinacédo em calibracéo de 0,71 e em validatéada de 0,66, erro padrdo de validacdo cruzada de
0,373 e valor de RPD de 1,72. A aplicacéo dasrfendas de otimizacdo melhorou o ajuste dos modelos:
0 R2c e R2cv variaram de 0,78-0,83 e 0,64-0,7pertvamente, e os valores de RPD variaram dedl,65
2,15. Quanto mais alto o RPD, mais robusto serédaeto desenvolvido (FUJIMOT@& al., 2008).
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O modelo 6 apresentou melhor ajuste, baseado n#eipai derivada da informacdo espectral
com maioredoadings no teste de Martens (WESTAD; MARTENS, 2000). Aufig 1 apresenta o grafico
dos valores de densidade basica por métodos wadisie os valores preditos pelo modelo preditivo 6
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Figura 1. Valores de densidade basica medidos ptrdus tradicionais e preditos por espectroscapia n
infravermelho proximo.

Figure 1. Values of basic density measured by ticadil methods and predicted by near infrared
spectroscopy.

A calibragdo selecionada (modelo 6) que gerou deslda figura 1 apresentou coeficiente de
determinacéo na validacao cruzada de 0,78 e eth@@ale validacdo cruzada de 0,0298, atingindo um
valor satisfatério (SCHIMLECKet al., 2003) de RDP de 2,15. Para a construcéo desdelandoram
descartadas duas amostras an6malas e foram wagizato varidveis latentes.

As estatisticas associadas aos modelos apresemadabela 2 sdo compativeis com aqueles
encontrados em outros estudos. Thygesen (1994)oesfi69 amostras d@icea abies por espectroscopia
no NIR e desenvolveu calibragdes para estimar aidigte basica da madeira com coeficiente de
determinacéo entre 0,504 e 0,792, com uso de sei® avaridveis latentes. Investiganéoicalyptus
globulus com idade de oito anos e densidade basica entr® @,8,656 g/cm3, Schimlek al. (1999)
calibraram modelos com coeficiente de determinagi@mndo de 0,384 a 0,593, utilizando de 4 a 10
variaveis latentes. Arvores d&nus com 41 anos de idade foram avaliadas porétial. (2003), que
utilizaram Regressado Linear Mdltipla (MLR) e Regiés dos Componentes Principais (PCR) para
estimar a densidade béasica da madeira. Eles ddgeram calibragGes com coeficientes de determinagéo
entre 0,71 e 0,86, com erro padréo de calibractie 810432 e 0,0510 g/cm?.

Os resultados apresentados neste trabalho mostopam aplicacdo de tratamento matematico,
0 descarte de amostras andmalas e a selegdo dweigrespectrais (comprimentos de onda) séo
procedimentos que melhoraram o desempenho dos osofti R2cv = 0,66 para R2cv = 0,78). O efeito
do pré-tratamento espectral provocou redugdo do padrdo da predicdo e aumento da relacdo de
desempenho de desvio das calibracdes. Jaraks(2005) estudaram a densidade basica de 120 @nostr
dePinus taeda a partir dos espectros puros no NIR e encontr&ade 0,82, SEP de 0,551 g/cm3 e RPD
de 1,89. Esses pesquisadores mostraram que acdplida pré-tratamento espectral da primeira deasivad
reduziu o erro padrédo da predicdo (SEP) de 0,564 (p458 g/cm3 e aumentou o RPD de 1,89 para 2,28.
Efeito similar foi relatado por Heigt al. (2008), que avaliaram 14 espécies de madeira@ngaram
calibracbes para estimativa da densidade basica npEip de calibragbes com coeficientes de
determinacéo na validagcéo cruzada variando er@22® 0,951 e relacdo de desempenho do desvio entre
3,55 e4,47.

FLORESTA, Curitiba, PR, v. 40, n. 3, p. 615-624,/§et. 2010.

Hein, P. R. G.: Lima, J. T.: Chaix, G. 619



A tabela 3 apresenta as regressdes dos minimosagieadarciais baseadas em espectro no NIR
para estimativa do modulo de elasticidade (MPagkmsaio de compresséo paralela as fibras da madeira
de Eucalyptus.

Tabela 3. Calibracdes NIRS para mddulo de elastitidMPa) da madeira @®icalyptus.
Table 3. NIRS calibration to estimate modulus ak&tity (MPa) inEucalyptus wood.

Trat. Modelo Rotina R2c SEC (MPa) R2cv SECV (MPa) RD
10 1 0,70 753,9 0,68 783,0 1,77
s/t 11 2 0,76 671,0 0,71 735,6 1,89
12 3 0,76 677,0 0,72 730,0 1,90
13 1 0,74 7115 0,63 846,2 1,64
1d 14 2 0,78 624,0 0,69 756,2 1,84
15 3 0,78 622,7 0,71 730,1 1,90
16 1 0,76 679,4 0,64 826,6 1,68
2d 17 2 0,80 618,5 0,68 733,5 1,89
18 3 0,79 627,0 0,73 710,2 1,96

Trat.: tratamento matematico; s/t: sem tratameditoprimeira derivada; d2: segunda derivada; R3eficiente de determinacéo
da calibracéo; SEC: erro padrao da calibragdo (MR&v: coeficiente de determinagdo da validac@zazta; SECV: erro
padréo da validacdo cruzada (MPa); RPD: relacatedempenho do desvio.

Os modelos preditivos apresentados na tabela 3ranosgjue o médulo de elasticidade da
madeira pode ser estimado por meio da espectr@snophfravermelho préoximo combinada a técnica de
regressdo PLS. As estatisticas associadas aosanqugh estimar o médulo de elasticidade da madeira
de Eucalyptus apresentaram R2c de 0,70 a 0,80 e R2cv de 0,633a Bimilarmente aos resultados da
tabela 3, a rotina 2 apresentou modelos com ditafismais satisfatérias que a rotina 1, e a radina
apresentou as melhores estatisticas associadasoaledos de validacdo cruzada. Para todos os casos,
rotina 3 produziu menores erros de predigéo e @sialores de RPD.

Para o mddulo de elasticidade, o modelo 18 apmsentlhor ajuste e menor erro padrédo de
validagéo cruzada e foi baseado na segunda deridlasdabsorbancias correspondentes aos comprimentos
de onda com maiordeadings no teste de Martens (WESTAD; MARTENS, 2000). Pardensidade
basica, o tratamento que resultou em melhoresesj@stodelo 6, Figura 1) foi a primeira derivada.
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Figura 2. Valores de modulo de elasticidade medigims método tradicional e valores preditos por
espectroscopia no infravermelho préximo.

Figure 2. Values of modulus of elasticity measurgdraditional methods and predicted by near imftar
spectroscopy.
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A figura 2 apresenta o grafico que relaciona osreal do médulo de elasticidade (MOE) da
madeira medidos por metodologia convencional eabsres preditos pelo modelo 18. Essa regresséo
apresentou um R2cv de 0,73 e erro padrao de véldaguzada de 710,2 MPa. Assim como para 0s
outros, o valor de RPD (1,96) desse modelo é cermih satisfatorio (SCHIMLECHKt al., 2003), e
foram descartadas duas amostras andmalas. Assestatiassociadas ao modelo 12 (Figura 2) séo
compativeis com aquelas encontradas por outrosesut@indlet al. (2001) investigaram madeiras de
Larix decidua Mill. e ajustaram modelos com R2 de 0,98 e 0,9&aléracdo e na validacdo cruzada,
respectivamente. Schimleekal. (2001) estudaram 69 amostrasEiealyptus delegatensis provenientes
de florestas nativas em Victoria, Austrdlia, e wdrtam calibracdes com R2 de 0,90 para médulo de
elasticidade em flex&o, e predicdo com R2? de @88, SEP de 1,59 GPa. Kelleyal. (2004) avaliaram
seis tipos de madeir®ifus taeda L., Pinus palustris Mill ., Pinus elliotti Engelm, Pinus echinata Mill.

Pinus ponderosa Dougl. ex Laws déseudotsuga menziesii (Mirb.) Franco) e ajustaram calibrac6es com
R2 variando de 0,81 a 0,89 e validac6es com R2&ie # 0,90 para médulo de elasticidade em ensaio de
flexao.

Os coeficientes da regressdo dos modelos paraddeiesbasica e mddulo de elasticidade séo
apresentados na figura 3. A area cinza representmprimentos de onda que apresentaram maiores
cargas de importancia na calibracdo dos modelosdosa teste de Martens (WESTAD; MARTENS,
2000). Esses coeficientes de regressdo permiterpazamquais grupos funcionais apresentaram maiores
loadings nos modelos para essas propriedades. Fujisd@lo (2008) apresentou em uma tabela os grupos
funcionais presentes na madeira que interagem coadiacdo no NIR. Segundo esses autores, 0S
comprimentos de onda de 1366, 1548 e 1592 nm sanaias de absorcdo que interagem com as regides
cristalinas da celulose, a banda 2140 nm mostnéesaicdo da radiagdo NIR com as regifes amorfas da
celulose e o comprimento de onda 1672 nm represen@rupos aromaticos presentes na lignina. As
bandas de absorcéo significativas para a calibrdgddensidade basica da madeira estdo de acordo com
aqueles apresentados por Hetial. (2009c), que avaliaram a robustez de modelos dasesan espectros
no NIR para a predicdo da densidade basica em raadiisconhecidas &ecalyptus.

1671 1978

Coeficientes daregre

800 865 940 1030 1140 1275 1446 1671 1978 2423
Comprimento de onda (nm)
Figura 3. Bandas de absorcdo significativas de dacamom o teste de incertitude de Martens e
coeficientes de regressdo dos modelos para deesbdeica (A) e modulo de elasticidade da
madeira (B).
Figure 3. Significant absorption bands accordinlylestens’ uncertainty test and regression coeffitsie
of the models for basic density (A) and moduluslasticity (B).

Alguns trabalhos demonstraram que os espectrosdosedia face radial da madeira sdo mais
informativos para a avaliacdo das propriedades mesa(FUJIMOTCet al., 2008) e da densidade bésica da
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madeira (HEINet al., 2009c) pela técnica da espectroscopia no NIRtaNBvestigacéo, as faces transversais
dos corpos de prova foram utilizadas para a medigdaespectros porque as faces radiais e tangedomi
corpos de prova apresentaram manchas e marcasriifiddcéo das amostras. A tinta usada para n@cac
das amostras poderia influenciar a magnitude dex&ef difusa da luz detectada pela esfera de atégrdo
equipamento. Dessa forma, os resultados apressntadt® trabalho poderiam ter sido mais satisistée as
faces radiais pudessem ter sido usadas para medis&spectros.

De forma geral, a aplicacdo de ferramentas quimiacaé resultou em melhorias expressivas
nas estatisticas associadas as calibracbes. Not@rdaassociacdo de forma simultdnea dos trés
procedimentos sugeridos neste trabalho (tratamemstematico + descarte de anémalas + selecdo de
variaveis) otimizaram de forma satisfatéria os noslg@reditivos. Aplicados esses procedimentos, os
modelos desenvolvidos mostraram-se mais robust@sra padrdo da calibracdo e validagdo cruzada
foram reduzidos, e o coeficiente de determinac&@pgR relacdo de desempenho do desvio aumentaram.

Para aplicacdo pratica das calibracbes baseadasNI®&8, Williams; Soberings (1993)
classificam calibracBes com valores de RPD en&elB como adequadas para controle de qualidade, e
acima de 2,5, como satisfatdrias para predicdesxapadas em programas de melhoramento. Por outro
lado, um RPD de 1,0 significa que o erro padraprddicao e o desvio padrdo dos valores de referénci
sdo iguais e o instrumento ndo é capaz de estiparéanetro com precisao a partir dessa calibrdzra.
utilizac6es no campo das ciéncias florestais, Selckret al. (2003) afirmam que um RPD maior que 1,5
€ considerado satisfatério para leituras e predipdeliminares, e para selecdo de arvores em pnagra
de melhoramento, Schimleck; Evans (2004) considet#iniente um RPD de 2,5.

CONCLUSOES

» As calibragdes baseadas em regressao dos minimdsagos parciais para correlacionar espectros
medidos no infravermelho préximo com a densidadechée o modulo de elasticidade da madeira
apresentaram estatisticas satisfatérias.

e Os resultados indicam que a utilizacao de ferraaset¢ otimizacdo, como o tratamento matematico
dos espectros, a deteccdo e descarte de amosinaslas e a selecdo de comprimento de ondas,
constituem procedimentos que otimizam de forma esgiva os modelos preditivos para essas
propriedades.

» Para a densidade basica, a regressdo com melbt@ fijubaseada na primeira derivada da informagao
espectral combinada a selegdo de variaveis esgguita teste de Martens, apresentando na validacdo
cruzada, coeficiente de determinacdo de 0,78 padio de 0,0298 g/cm3 e RDP de 2,15.

* No entanto, para o modulo de elasticidade, a @dw que apresentou estatisticas mais satisfatorias
foi baseada na segunda derivada dos espectro®osalées pelo teste de incerteza de Martens, com
R2cv de 0,73, SECV de 710,2 MPa e RDP de 1,96.

e Das 140 amostras utilizadas nessas simulacdes(tda86 do total) foram consideradas anémalas,
de acordo com o gréafico de residuosstielent e valor de leverage para a calibracdo das duas
propriedades.

« O descarte de amostras anémalas deve ser realimaddbastante critério, pois a eliminacdo de
amostras com grande desvio entre valor medidoditpréissimula a autenticidade dos resultados.
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