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Resumo

A espectroscopia do infravermelho préximo é uma técnica muito utilizada para a analise de matéria orgénica do solo
porém, os resultados podem variar devido a fatores externos, como a umidade, diminuindo assim a sua exatidao. Esse
projeto visa a utilizacdo de um método de transferéncia de calibragdo para amenizar a influéncia da umidade fazendo

com que espectros Umidos sejam corrigidos para os valores de espectros secos.
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Introducgéao

A espectroscopia no infravermelho proximo (NIR) é uma
das técnicas alternativas mais promissoras para a
substituicdo parcial ou total dos métodos tradicionais na
andlise de solos nos laboratérios de rotina,
principalmente na determinacdo da matéria organica do
solo (MOS) pelo método de via Umida. Entretanto, os
espectros do solo s&o influenciados por pardmetros
externos nédo relacionados ao teor de MOS, tal como a
umidade, reduzindo a exatiddo das andlises. Neste
sentido, este trabalho visa a utilizacdo da técnica de
ortogonalizagdo dos pardmetros externos, do inglés
external parameter orthogonalization (EPO) para
minimizar o efeito da umidade nos espectros NIR de
solo?.

Resultados e Discussao

Para a utilizagdo da técnica de EPO foi construido
inicialmente o modelo de calibracdo multivariada por
minimos quadrados parciais, do inglés Partial least
squares (PLS) utilizando somente as amostras secas.
Foram utilizadas 105 amostras no conjunto de calibracao e
53 amostras no conjunto de validacdo. O modelo PLS foi
construido utilizando 9 variaveis latentes (VL).

ApOs a construcdo desse modelo, foram selecionadas
aleatoriamente 60 amostras que cobrissem toda a faixa de
teor de MOS com diferentes teores de umidade (5 a 35%).
Destas, 20 amostras foram utilizadas para construir o
modelo EPO, 15 para definir o numero 6timo de
componentes do EPO e o restante para avaliar o modelo.

O modelo EPO consiste em decompor a matriz de

espectros originais em 3 matrizes sendo a primeira

relacionada a propriedade de interesse, a segunda

relacionada a variacdes de fatores externos e a terceira

devido a residuos independentes2. Durante esta

decomposicdo o numero de fatores deve ser otimizado. A

otimizacdo do numero de fatores foi realizada da

seguinte maneira: variou-se o nimero de fatores do EPO

de 1 a 15 e, para cada numero de fator, foram

construidos modelos PLS de 1 a 15 VL. Em seguida,

analisando os erros de predicdo das 15 amostras de

validacdo interna do EPO, o numero 6timo de

componentes foi escolhido. Neste caso, foram escolhidos
8 fatores para o EPO e 9 VL para o PLS. A Fig. la
apresenta o grafico dos valores previstos contra os de
referéncia, onde é possivel comprovar a baixa exatiddo
do modelo PLS antes do uso do EPO ao prever amostras
com diferentes teores de umidade. Por outro lado, a
Fig.1b mostra a melhora significativa da exatidao apds o
uso do EPO para prever amostras com diferentes teores
de umidade.

Figura 1. Valores previstos vs Valores de referéncia antes
(a) e ap6s o uso do EPO (b), onde — é a reta ideal, e sdo
as amostras secas, e amostras com 5% de umidade, e
amostras com 11% de umidade, e amostras com 18% de

umidade, e amostras com 25% de umidade, e « amostras
com 35% de umidade.
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Conclusbdes

Conclui-se que a ferramenta quimiométrica EPO aliada ao
método de regressdo multivariada PLS pode ser utilizada
para determinar os valores de MOS em espectros NIR de
amostras secas ou Umidas (5 a 35% m/m), contribuindo
para aumentar a exatiddo e robustez da metodologia.
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