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RESUMO

PUCETTI, Pauliane, M.Sc., Universidade Federal de Vigosa, mar¢co de @oastrucdo e
validacdo de modelos de regressdo a partir de espectros NIR para predizer a
degradabilidade de silagem de milho e a composicao de silagem de milho,ezeligesta
de bovinos.Orientador: Sebastido de Campos Valadares Filho.

O objetivo deste estudo foi desenvolver e validar modelos de regresséo para predizer a
composicao de amostras de silagem de milho (SM), fezes e digesta omasal de bovinos e predizer
parametros de degradabilidade ruminal in situ da silagem de milho a partir da espectroscopia
no infravermelho proximo (NIR). Foram utilizadas 94 amostras de SM, 498 amostras de fezes
de bovinos, 60 amostras de fase solida e 74 amostras de fase liquida de digesta omasal de
bovinos para desenvolver e validar os modelos. No entanto, apenas 23 amostras de SM foram
utilizadas para desenvolver e validar os modelos para predizer a degradabilidade ruminal in
situ. As propriedades avaliadas para cada tipo de amostra foram determinadas através de
métodos convencionais de andlise de alimentos. Todas as amostras previamente secas e moida
foram entédo alocadas em placas de Petri e os espectros NIR foram obtidos. Os modelos foram
construidos usando a regressao por quadrados minimos parciais (PLS), e 0 método de selec¢ac
de variaveis dos preditores ordenados (OPS) foi empregado. De forma geral, os modelos de
regressao obtidos para predizer a composicdo da SM, com exce¢do do modelo para matéria
organica (MO), estimaram de forma adequada as propriedades estudadas. N&o foi possivel
construir modelos de predicdo para as fragdes potencialmente degradaveis da MO e proteina
bruta (PB) e para a taxa de degradacéo (kd) da MO. Os modelos obtidos para predizer as fraces
solaveis da matéria sedsl$), MO e PB, as fracdes potencialmente degradaveldSia da

fibra insoluvel em detergente neutro (FDN), a fragdo indegradavel da FDN e “kd” da MS, PB

e FDN daSM, estimaram adequadamente tais propriedades. Os modelos de regresséo obtidos
para predizer a composicdo das amostras de fezes bovinas estimaram adequadamente a:
propriedades avaliadas, com excecédo do modelo para predicdo dos carboidratos nao fibrosos.
Os modelos obtidos para predizer a composicdo das amostras de fase solida da digesta omasa
de bovinos estimaram adequadamente as propriedades avaliadas, com excecédo do modelo par:
predicdo da PB. Considerando os modelos de regressao para estimar a composicéo da fase
liguida da digesta omasal, apenas o modelo para predicdo de extrato etéreo estimou
adequadamente. A utilizagdo de modelos de regresséo associados a espectroscopia NIR fornece
uma boa ferramenta para avaliacdo nutricional, podendo substituir boa parte dos meétodos
convencionais de analises.

Palavras-chave:Quimiometria. Calibracdo. Espectroscopia.



ABSTRACT

PUCETTI, Pauliane, M.Sc., Universidade Federal de Vigosa, March, R@26lopment and
validation of regression models from NIR spectra to predict the degradability of corn
silage, and composition of corn silage, cattle feces and digesfaviser: Sebastido de
Campos Valadares Filho.

The aim of this study was to develop and validate regression models to predict the composition
of corn silage (CS), cattle feces, and omasal digesta, also to predict parameters of ruminal in
situ degradability of corn silage by near-infrared spectroscopy (NIR). To develop andevalida
the models, 94 samples of CS, 498 samples of cattle feces, 60 samples of the solid phase, and
74 samples of the liquid phase of omasal digesta were used. However, only 23 samples of CS
were used, to develop and validate the models to predict in situ ruminal degradability. The
properties evaluated for each type of sample were determined using conventional methods of
food analysis. All previously dried and ground samples were then placed in Petri dishes, where
the NIR spectra were obtained. The models were developed using the regression by partial least
squares (PLS), and the method of ordered predictors selection (OPS) was used. In general, the
regression models obtained to predict the composition of corn silage, except the model for
organic matter (OM), adequately estimated the studied properties. It was not possible to develop
prediction models for the potentially degradable fractions (b) of OM and crude protein (CP)
and the degradation rate (kd) of OM. The models obtained to predict the soluble fractions (a)
of dry matter (DM), OM and CP, the “b” fractions of DM and “B” of neutral detergent insoluble

fiber (NDF), the undegradable fraction of NDF, and “kd” of DM, CP and NDF of corn silage,
adequately estimated such properties. The regression models obtained to predict the
composition of cattle feces, except the model for NFC, adequately estimated the properties
evaluated. The models to predict the composition of the solid phase of omasal digesta have
acequately estimated the properties evaluated, except for the model to predict CP. For the liquid
phase of the omasal digesta, only the regression model for ether extract estimated adequately.
The use of regression models associated with NIR spectroscopy provides an alternative for
nutritional assessment and can replace most of the conventional methods of analysis.

Keywords: Chemometrics. Calibration. Spectroscopy.
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INTRODUCAO GERAL

Nas ultimas décadas o Brasil se consolidou como o detentor do maior rebanho
comercial do mundo, com destaque no mercado mundial de exportacdes de carne e com
projecbes de aumento significativo na producéo de carne nos proximos anos (ABIEC, 2018).
Além do mercado da carne, o pais possui o segundo maior rebanho de gado leiteiro do mundo,
com mais de 36,3 milhdes de cabecas em seu territorio e € o sexto maior produtor de leite, com
uma meédia de 27,4 bilhdes de litros de leite por ano (ANUALPEC,) 2019

Contudo os indices produtivos nacionais sao ainda relativamente baixos, apesar da
melhora ocorrida nos mesmos nos ultimos anos. Uma das formas para melhorar tais indices é
incrementar a produtividade do rebanho brasileiro através da formulacdo de dietas com maior
exatidao, e assim atingir melhores resultados no desempenho produtivo e a otimizacdo do uso
dos recursos.

Para uma correta e eficiente formulacdo de dietas, é essencial que se eonheca
composicdo e os parametros digestivos dos alimentos disponiveis no momento da formulacéo
das dietas. Os métodos convencionais de analise de alimentos sao geralmente trabalhosos, caro.
e demorados, e dependendo do tamanho do rebanho e da quantidade diaria de alimentos
consumidos, os resultados das analises somente ficam prontos ap6s todo o lote de alimento ja
ter sido completamente consumido.

Além da composicdo dos alimentos, conhecer a degradabilidade dos alimentos permite
formular dietas com maior exatiddo, para se atingir o desempenho esperado, em termos de
proteina degradada no rimen (PDR) e de proteina ndo degradada no rimen (PNDR). A técnica
in situ, usando sacos de nailon incubados no rimen de animais fistulados, € util para determinar
as fracdesoluvel “a”, potencialmentéegradavel “b” e a taxa de degradacdal” da proteina
bruta (PB) dos alimentos e comparar diferentes produtos. No entanto, o método in situ também
é trabalhoso e requer tempo para obtencéo dos resultados (Petit et al., 1994).

Outra forma importante na avaliacdo de dietas € mensuracdo da digestibilidade
parcial e total dos nutrientes. Para tal, € necessario medir a concentragdo dos mesmos em
amostras de digesta e de fezes. A digestibilidade é reconhecidamente um dos primeiros
parametros do valor nutritivo dos alimentos. Tal importancia se deve ao fato de que dietas
compostas por diferentes ingredientes podem possuir composi¢cdes quimicas semelhantes e
apresentarem diferencas no desempenho dos animais, dedilerencas na digestibilidade

das mesmas.
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Pom semelhante ao que acontece com a composi¢cdo dos alimentos, os métodos
convencionais para mensuragao desses nutrientes nessas amostras sdo onerosos, laboriosos
demorados. Dessa forma, € importante que métodos alternativos rapidos, acurados e robustos
estejam disponiveis para estimar a composicdo, degradabilidade e digestibilidade dos
alimentos.

Nesse contexto, analises por espectroscopia de infravermelho proximo (NIR)
associadas as técnicas quimiométricas podem vir a substituir grande parte dos meétodos
convencionais de andlise de alimentos. As vantagens da utilizacdo destes em relacdo aos
métodos convencionais incluem a analise multipla dos constituintes dos alimentos, com rapidez
e menores custo e labor.

Do ponto de vista ambiental, analises utilizando espectros NIR possuem caracteristicas
nao destrutivas, exigindo o minimo preparo da amostra, além de ser um método nao poluente,
por ndo utilizar reagentes quimicos. Outra vantagem é que atualmente existem diversos
modelos de espectrofotbmetros NIR portateis o que possibilita o uso da tecnologia a campo, e
assim a realizacdo de medidas em tempo real, sem a necessidade do envio das amostras para
laboratério.

A espectroscopia NIR tem sido utilizado rotineiramente para fornecer a analise
nutricional de alimentos para animais em diversos paises (Thomson et al., 2018). No entanto,
como a composicao dos alimentos varia de acordo com a regido em que sdo produzidos,
modelos de calibracdo gerados em outros paises podem ndo ser adequados as condicoe:
brasileiras.

Contudo, falta informacdes na literatura sobre modelos de regressao disponiveis para
a predigao da composicao da silagem de milho, fezes, digesta, e degradabilidade ruminal in situ
da silagem de milho por espectrofotdmetro NIR.

Mediante o exposto, assume-se como hipétese que os modelos de regressdo podem
predizer corretamengcomposicdo de amostras de silagem de milho, fezes e digesta omasal
de bovinos e a degradabilidade ruminal in situ da silagem de milho. Dessa forma, propde-se o
desenvolvimento e validacdo de modelos de regressao para a predicdo da composicao da
silagem de milho, digesta omasal e fezes de bovinos e a predicdo de parametros de

degradabilidade ruminal da silagem de milho por espectrofotoidER.o
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CAPITULO 1

Construcéo e validacdo de modelos de regressao a partir de espectros NIR para

predicdo a composicao e degradabilidade ruminal da silagem de milho

RESUMO - Objetivou-se desenvolver e validar modelos de regressdo para predizer os teores
de matéria secaVS), matéria seca em estufa a 105°C (M31@3atéria organicaMO),

proteina brutaRB), proteina insolavel em detergente neutro (PIDN), proteina insolUvel em
detergente &cido (PIDA), extrato etéreo (EE), fibra insoltvel em detergente neutro (FDN), FDN
corrigida para cinzas e proteina (FDNcp), FDN indigestivel (FDNi), fibra insolavel em
detergente acido (FDA), e FDA corrigida para cinzas e proteina (FDAcp), lignina, carboidratos
nao fibrosos (CNF) e amido da silagem de milho (SM) por espectroscopia no infravermelho
proximo (NIR). Também foi objetivo desse trabalho desenvolver e validar modelos de
regressao para predizer a degradabilidade ruminal da SM por espectroscopia NIR, onde foram
avaliados os seguintes parametros: fracdes soluveis #$,ddO e PB, as fracdes insollveis
potencialmente degradaveis (b) &, MO, PB e a fracdo potencialmente degradavel (B) da
FDN, a fracdo indegradavel (I) da FDN e as taxas de degradacao (W& &40, PB e FDN

da SM por espectroscopia NIR. Foram utilizadas 94 amostras para desenvolver e validar os
modelos para predizer a composicao da SM, essas tiveram sua composicdo determinada através
de métodos convencionais para andlises de alimentos. No entanto, apenas 23 destas foram
utilizadas para desenvolver e validar os modelos para predizer a degradabilidade ruminal in situ
da MS, MO, PB e FDN. Todas as amostras previamente secas e moidas foram entdo alocadas
em placas de Petri, onde os espectros NIR foram obtidos. Os modelos foram construidos
utilizando a regressao por quadrados minimos parciais (PLS), e o método de selecdo de
variaveis dos preditores ordenados (OPS) foi empregado. De forma geral, os modelos de
regressao obtidos para predizer a composicdo da SM, com excecdo do modelo para MO,
estimaram de forma adequada as propriedades estudadas. Nao foi possivel construir modelos
de predicdo para as fragGés’ da MO e PB e para a taxa de degradacao (kd) da MO. Os
modelosobtidos para predizer as fragdes “a” da MS, MO e PBas fra¢des “b” da MS e “B” da

FDN, afracdo “I” da FDN e “kd” da MS, PB e FDN da SM, estimaram adequadamente tais
propriedades. Assim, conclui-se que os modelos de regressao desenvolvidos podem substituir
0s métodos convencionais de analise para estimar os tedv&s S105, PB, PIDA, PIDN

EE, FDN, FDNcp, FDNi, FDA, FDAcp, lignina, CNF, amido e as fra¢@é&sdaMS, MO e

PB, fracdesb” daMS e “B” da FDN e a fracadl” da FDN e“kd” daMS, PB e FDN de

amostras de SM.
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CHAPTER 1

Development and validation of regression models from NIR spectra to predict the

composition and ruminal degradability of corn silage

ABSTRACT - The aim of this study was to develop and validate regression models to predict
total dry matter (DM), DM at 105 ° C, organic matter (OM), crude protein (CP), neutral
detergent insoluble protein (NDIP), acid detergent insoluble protein (ADIP), ether extract (EE),
neutral detergent insoluble fiber (NDF), NDF corrected for ash and protein (NDFap),
indigestible NDF (iNDF), acid detergent insoluble fiber (ADF), and ADF corrected for ash and
protein (ADFap), lignin, non-fibrous carbohydrates (NFC) and starch of corn silage by Near-
infrared spectroscopy (NIR). It also aimed to develop and validate regression models to predict
the ruminal degradability of corn silage by NIR spectroscopy, the following parameters were
evaluated: soluble fractions (a) of the total DM, OM and CP, the potentially degradable
insoluble fractions (b) of total DM, OM, CP and the potentially degradable fraction (B) of the
NDF, the undegradable fraction (I) of the NDF and the degradation rates (kd) of the total DM,
OM, CP and NDF of the corn silage by NIR. Ninety-four samples were used to develop and
validate the models to predict the composition of corn silage, their composition were
determined by conventional analysis methods. However, only 23 of these were used to develop
and validate the models to predict in situ ruminal degradability for DM, OM, CP, and NDF. All
previously dried and ground samples were then placed in Petri dishes, where the NIR spectra
were obtained. The models were developed using the regression by partial least squares (PLS),
and the method of ordered predictors selection (OPS) was used. In general, the regression
models obtained to predict the composition of corn silage, except the model for OM, adequately
estimated the studied properties. It was not possible to develop prediction models for the “b”

fractions of OM and CP and the degradation rate (kd) of OM. The models obtained to predict
the “a” fractionof DM, OM and CP, the “b” fractions of DM and “B” of NDF, the “I” fraction

of NDF, and “kd” of DM, CP and NDF of corn silage, adequately estimated such properties. In
conclusion, regression models developed can replace the conventional methods of analysis to
estimate the contents of total DM, DM at 105°C, CP, ADIP, NDIP, EE, NDF, NDFap, iNDF,
ADF, ADFap, lignin, NFC, starch and the fractions “a” of DM, OM and CP, fractions “b” of

DM and “B” of NDF and the “I”’ fractions of NDF, and “kd” of DM, CP and NDF of corn silage

samples.
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INTRODUCAO

A principal forma de criagdo de ruminantes utilizada no Brasil é a pasto (Moreira et
al., 2015). No entanto, devido as variacdes climaticas ocorrentes entre as estacdes do ano, a
principal fonte de alimentos para a bovinocultura, que sdo as pastagens, apresenta
estacionalidade produtiva.

Uma estratégia para minimizar os impactos da sazonalidade sobre a producédo de
alimentos para 0s animais € a conservacao de forragens via ensilagem. A planta do milho é uma
das forrageiras mais utilizadas para a producéo de silagem, devido ao seu potencial nutricional
e perfil de fermentacéo desejavel (Junior et al., 2017). Assim, a silagem de milho é considerada
um alimento com alto valor nutritivo, de facil preparo e de grande aceitacao pelos animais.

De acordo com o estudo realizado por Pinto e Millen (2018), em que 33 nutricionistas
de bovinos de diferentes regides do pais foram entrevistados, a silagem de milho foi a principal
fonte de forragem indicada pelos nutricionistas em confinamentos de bovinos de corte no Brasil.
Em outro estudo feito por Silva et al. (2019) sobre recomendacdes nutricionais adotadas por 43
nutricionistas de gado leiteiro no Brasil, também foi eglatjue a silagem de milho foi usada
como fonte primaria de forragem.

Porém a silagem de milho € um alimento que apresenta grande variabilidade
nutricional, isso porque o valor nutritivo da silagem de milho depende de um conjunto de
fatores, como a escolha do hibrido para o plantio, densidade da cultura, condi¢cdes de
crescimento, grau de maturidade e umidade da cultura quando colhida, e as condi¢cGes de
ensilagem (SATTER e REIS, 2012). Dessa forma o uso de valores tabelados na formulacao de
dietas é dificultado.

A falta de informacao sobre a composicéo dos alimentos utilizados na formulacéo de
dietas para bovinos representa grande desafio para os nutricionistas, uma vez que € fundamental
se conhecer a composicao e os parametros de degradacdo dos mesmos ptre eficiente
balanceamento de diet#sforma mais acurada para se ter acesso a composi¢ao dos alimentos
é através dos métodos convencionais de analises de alimentos. No entanto, tais métodos Sac
geralmente laboriosos, dispendiosos e demorados.

Além da composi¢ao dos alimentos, conhecer a degradabilidade ruminal dos alimentos
permite comparar alimentos e formular dietas com maior exatidao, para se atingir o desempenho
esperado. A partir do método de incubacao ruminal in situ € possivel se estimae®s teor

proteina degradavel no raimen (PDR) e proteina ndo degradavel no rimen (PNDR) por.exemplo
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Entretanto, o método in situ também é trabalhoso e requer tempo para obtenc¢éo dos resultados
(Petit et al., 1994).

Nesse contexto, analises por espectroscopia de infravermelho proximd (NIR
associadas as técnicas quimiométricas podem vir a substituir grande parte dos meétodos
convencionais de analise de alimentos. As vantagens da utilizagdo da espectroscopia NIR em
relagdo aos métodos convencionais incluem a analise multipla dos constituintes dos alimentos,
com rapidez e menores custo e labor. Outra vantagem da utilizacdo da espectroscoma NIR, d
ponto de vista ambiental, € que as analises utilizando esse sistema possuem caracteristicas néac
destrutivas, exigindo o minimo preparo da amostra, além de ser um método nao poluente, por
nao utilizar reagentes quimicos.

O espectrofotdmetro NIR tem sido utilizado rotineiramente para fornecer a analise
nutricional de alimentos para animais em diversos paises (Thomson et al., 2018). No entanto,
como a composicao dos alimentos varia de acordo com a regido em que sdo produzidos,
modelos de calibracdo construidos em outros paises podem ndo ser adequados as condicoe
brasileiras. Além disso, atualmente ha poucos relatos na literatura de estudos sobre a utilizacdo
da espectroscopia NIR para a predicdo da composicéo e degradabilidade da silagem de milho.

Mediante o exposto, assume-se como hipétese que os modelos de regressdo podem
predizer corretamente a composicéo e a degradabilidade ruminal in situ da silagem .de milho
Assim, objetivou-se nesse trabalho desenvolver modelos de regressao para a predizer os teores
de matéria secaS), matéria seca em estufa a 105°C (MS105), matéria organica (MO),
proteina bruta (PB), proteina insolivel em detergente neutro (PIDN), proteina insolivel em
detergente acido (PIDA), extrato etéreo (EE), fibra insoltvel em detergente neutro (FDN), FDN
corrigida para cinzas e proteina (FDNcp), FDN indigestivel (FDNi), fibra insolivel em
detergente acido (FDA), e FDA corrigida para cinzas e proteina (FDAcp), lignina, carboidratos
nao fibrosos (CNF) e amido da silagem de milho por espectroscopia NIR. Também foi objetivo
desse trabalho desenvolver e validar modelos de regressdo para predizer a degradabilidade
ruminal da silagem de milho por espectroscopia NIR, foram avaliados o0s seguintes parametros:
fracdes soluveis (a) A4S, MO e PB, as fracdes insollveis potencialmente degradaveis (b) da
MS, MO ,PB e a fracdo potencialmente degradavel (B) da FDN, a fracéo indegradavel (1) da
FDN e as taxas de degradacao (kd)Mi8, MO, PB e FDN da silagem de milho por
espectroscopia no infravermelho proximo (NIR).



16

MATERIAL E METODOS

Os ensaios de degradabilidade in situ e as analises laboratoriais foram conduzidas no
Laboratério de Nutricdo de Ruminantes (LabNur) do Departamento de Zootecnia da
Universidade Federal de Vicosa (UFV), Vicosa, Minas Gerais. Os procedimentos de cuidado
e manejo dos animais durante os ensaios de degradabilidade estdo de acordo com as normas d
Comisséo de Etica no Uso de Animais de Producdo (CEUAP) da Universidade Federal de
Vicosa, protocolo n° 042/2019.

Obtencéo e preparo das amostras

Foram coletadas 94 amostras de silagem de milho de diferentes estados do Brasil,
sendo estas provenientes da Bahia, Goias, Minas Gerais, Mato Grosso, Pernambuco, Parana,
Rio Grande do Sul e Sdo Paulo, a fim de garantir suficiente variacdo da composicdo para
construir e avaliar os modelos.

Apés a coleta, as amostras foram encaminhadas para o LabNur para posteriores
andlises laboratoriais. As amostras foram secas em estufa com ventilacdo forcada (55°C) por
72 horas, posteriormente moidas em moinho de facas (Tecnal, Piracicaba, Sdo Paulo, Brasil)
com peneiras de porosidade 2 mm para o ensaio de degradabilidade in situ e 1 mm para as

analises laboratoriais e entdo, armazenadas.

Ensaio de Degradabilidade in situ

Das 94 amostras de silagem de milho coletadas, 23 foram avaliadas no ensaio de
degradabilidade in situ. Foram realizadas 2 corridas de incubacao in situ utilizando-se o
delineamento em quadrado latino 3 x 3, sendo as amostras divididas em 6 grupos sendo que 5
grupos continham 4 amostras de silagem de milho em cada e 1 grupo continha 3 amostras de
silagem de milho, conforme a Figura 1.

Foram utilizados trés bovinos machos Nelore ndo castrados, canulados no rumen,
provenientes do Departamento de Zootecnia. Os animais foram alojados em baias individuais
de piso cimentado em sistema Tie Stall, providas de bebedouro e comedouro de concreto. Os
animais receberam dieta constituida por 70% silagem de milho e 30% concentrado a base de
milho, farelo de soja, farelo de trigo, ureia, sulfato de amoénio, sal comum, bicarbonato e mistura
mineral. O fornecimento da dieta foi feito duas vezes por dia, sendo na parte manha as 7h
fornecido todo volumoso e metade do concentrado, e na parte da tarde, fornecido o restante do

concentrado, com agua permanente a disposi¢cao dos animais.
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| Quadrado latino 1 :> | Quadrado Latino 2 >
‘ Animal 1 ’ Animal 21 ‘Animal 3 ’ ‘Animal 1 ‘Animal 2 ‘ Animal 3
p1 | Grupo | Grupo | Grupo Grupo Grupo Grupo
1 2 3 1 4 1 5 1 6
) ‘ | Grupo || Grupo | Grupo || Grupo || Grupo || Grupo
2 3 1 5 6 4
p3 | Grupo || Grupo | Grupo || Grupo || Grupo || Grupo
3 1 2 6 4 5

Figura 1 - Representacao esquematica do processo de incubacéo de 23 amostras de silagem de
milho divididas em 6 grupos.

Apébs um periodo de adaptacdo as instalacdes e a dieta de 30 dias, foram iniciadas as
incubacgdes nos seis periodos experimentais. Cada periodo experimental teve duragédo de quatrc
dias e tanto as amostras de silagem quanto os animais que receberam cada grupo de alimento:
foram distribuidos ao acaso.

Os parametros de degradacao ruminaM& MO, PB e FDN foram determinados
utilizando sacos de néilon devidamente identificados, medindo 15 x 8 cm, com porosidade de
50 micrémetros (Sefar Nitex, Sefar, Thal, Switzerland), contendo 6,0 gramas de amostra de
silagem de milho previamente moida a 2 mm. Neste procedimento, foram avaliados oito tempos
de incubacgéo 0, 3, 6, 12, 24, 48, 72 e 96 horas.

Os sacos foram introduzidos no raimen em ordem decrescente do tempo de incubacao
e retirados ao mesmo tempo ao final do dltimo dia de incubacdo em cada periodo. Foram
incubados 2 sacos de nailon por amostra e por horario, totalizando 56 sacos de néilon no rimen
de cada animal por periodo. O tempo zero nao foi incubado, sendo apenas lavado no final do
processo junto com 0s demais sacos.

As amostras foram incubadas através da canula ruminal, fixadas a uma corrente de aco
com peso na extremidade, permitindo assim sua total imersdo no conteudo ruminal. Decorrido
o tempo de incubacéo, os sacos foram retirados simultaneamente do rimen dos trés animais e
lavados em agua corrente até que essa se apresentasse cristalina, sendo entdo colocados e
estufa de 55°C por 72 horas. Apds secos, 0s sacos foram colocados em estufa a 105°C por duas
horas e pesados em balanca de precisédo. Ao final destes procedimentos, os dois sacos referente
ao mesmo horario e mesma amostra foram agrupados, retirados dos sacos de nailon e colocado:s
em sacos plasticos identificados individualmente, sendo obtida uma amostra de silagem de

milho por periodo, animal e tempo de incubagéo. Os residuos foram moidos em moinho de
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facas (Tecnal, Piracicaba, Sao Paulo, Brasil) com peneiras de porosidade 1 mm para realizacéo

de posteriores andlises.

Composicao das Amostras

Para obtencédo da composi¢cado das amostras de silagem, as mesmas foram moidas em
moinhos de faca dotados de peneiras com crivos de diametro de 1 mm e entdo analisadas quantc
aos teores deIS e MS105 segundo método INCT - CA G-003/1, MO segundo métodoINCT
CA M-001/1,PB segundo método INCT - CA N-001EE segundo método INCTF CA G-
004/1, FDN segundo método INCT - CA F-001/1, FDA segundo método INCA F-003/1,
e correcbes da FDN e FDA para proteina (PIDN e PIDA respectivameritepe (CIDN e
CIDA respectivamente), segundo métodos INCT - CA N-004/1, INCT - CA N-005/1, INCT -
CA M002/1, INCT - CA M003/1 e lignina segundo método INCTA F005/01 (Detmann et
al., 2012). Os teores de FDNi foram obtidos utilizando 288 horas de incubacao, conforme
descrito por Casali et al. (2008). O teor de amido foi obtido utilizando a técnica descrita por
Silva et al. (2019). Os CNF foram calculados conforme Detmann e Valadares Filho (2010).

As amostras dos residuos de incubacéo provenientes dos ensaios de degradabilidade
in situ, foram analisadas quanto aos teore$18¢ MO, PB e FDN, utilizando as mesmas

técnicas descritas anteriormente.

Parametros de degradacéo ruminal da MS, MO, PB e FDN

Os parametros de degradacao rumind/i& MO e PB estimados nos ensaios in situ
foram estimados através do modelo assintotico de primeira ordem reparametrizado por @rskov
e McDonald (1979)Deg (t) = a + b Xe*®Y, em que&Deg (t)” ¢ a fragio de MS , MO ou PB
degradada no tempo “t” (%); “a” ¢ fracdo soluvel em agua (%); “b” ¢ a fracdo insoluvel em
4gua potencialmente degradavel no ramen; “kd” ¢ taxa de degradacdo da fracdo “b” (h); e “t”
€ a variavel independente tempo (h).

Os parametros de degradacao da fibra insollivel em detergente neutro (FDN) estimados
nos ensaios in situ foram calculados através do modelo logistico descrito por Van Milgen et al.
(1991): Rt =B x (1L + A x t) x &™) + |, em que “Rt” é o residuo ndo-degradado de FDN no
tempo “t” (%); “B” € o residuo potencialmente degradavel (%); “I” ¢ a fragdo indegradavel (%);

“\” ¢é a taxa fracional conjunta de laténcia e degradagio (h™); e “t” é variavel independente
tempo (h).

A taxa de degradacgéo (kd) da FDN foi calculada com basg, utilizando-se as

propriedades da distribui¢ao I'(2) (Ellis et al., 1994): kd = 0,59635xA
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Os parametros de degradacao foram estimados com programa PROC NLIN do SAS,

utilizando-se algoritmo marquardt.

Analise espectrofotométrica

Foi realizada a leitura de todas as amostras de silagem de milho, para obtencéo de seus
espectros, usando espectrofotdbmetro NIR portatil (ITPhotonics S.r.I., modelo pdliSPEG
1700, Breganze, lItalia) com auxilio do software poliDATA (ITPhotonics S.r.I, Breganze,
Italia).

As amostras previamente moidas a 1 mm foram homogeneizadas e trés sub-amostras
foram acondicionadas em placas de Petri (dimensdo 60x15mm), sendo posteriormemte feita
coleta dos espectros. Os espectros foram registrados como log (1/R), onde R é a refletancia da
amostra, na faixa de 902 e 1680 nm, medidos em intervalos de 2 nm. Assim, trés espectros por

amostra foram tomados, sendo utilizada a média para posteriores analise dos dados.

Construcao e validacdo dos modelos de regresséao

Os arquivos contendo os espectros de infravermelho das amostras avaliadas foram
exportados do software poliDATA, importados para o software SensorLogic GmbH (Software
+ Sensor Systeme, Norderstedt, Alemanha) onde foram organizados e exportados em extensao
xls, a qual foi importada pelo software Matlab 2019b (Math Works, Natick, USA). Uma matriz
de dados com todos os espectros foi construida e denominadaXmajniez sdo as variaveis
independentes. As linhas da maizorrespondem as amostras e as colunas correspondem as
variaveis (comprimento de onda).

Vinte e sete propriedades foram determinadas e denominadas cones yesendo
estas as variaveis dependentes. As propriedades avaliadas para estimar a composi¢ao da silager
de milho foramMS, MS105, MO, PB, PIDN, PIDAEE, FDN, FDNcp, FDNi, FDA, FDAcp
LIG, CNF e Amido. J& as propriedades relacionadas a degradacao da silagem de milho foram:
Fracad‘a’ daMS, MO e PB, Fracaob” daMS, MO, PB e“B” da FDN, Fracatl” da FDNe
“kd” daMS, MO, PB e FDN. Estes possuem um numero de linhas igual ao nimero de amostras
na matrizxX. O esquema da matr¥ e os vetoreg para o conjunto de dados de composicéo e

degradacéo podem ser visualizados nas Figuras 2 e 3 respectivamente.
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Figura 2 — Esquema com a matekcontendo o conjunto de espectros das amostras de silagem
de milho e os vetesy com o0s respectivos valores de cada propriedade obtidos através dos

métodos convencionais de analises.
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Figura 3 - Esquema com a matrk contendo o conjunto de espectros das amostras de silagem
de milho e os vetessy com os respectivos valores dos parametros de degradacdo obtidos

através do ensaio in situ.

Para construcado dos modelos foi utilizada a regressao por quadrados minimos parciais
(PLS), utilizando variaveis selecionadas através de trés abordagens do método Selecdo de
Preditores Ordenados (OPS), sendo eles OPS automético (autoOPS), OPS por feedback
(feedOPS), OPS por intervalos (iIOPS), conforme citado por Roque et al. (2019). As trés
abordagens do OPS foram testadas para todos os conjuntos de dados usando todos os vetore
informativos.

Foi feita a remocéao de outliers e ap0s isso, 0 conjunto de dados utilizado para construir
0 modelo referente a composi¢éo da silagem de milho, foi dividido em conjunto de calibracao
e validac&o usando o algoritmo de Kennard-Stone (Kennard & Stone, 1969), que seleciona as
amostras com base em suas distancias. Ja o conjunto de dados relacionado a degradacéao d
silagem de milho néo foi dividido, devido ao pequeno numero de amostras avaliadas, e 0
modelo foi avaliado apenas pela validacdo cruzada. A vagdeélcentrada na média para

todas as propriedades e diferentes pré-tratamentos e suas combinacfes foram estudadas par
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cada matriz completX. Os pré-tratamentos testados foram centrar na média, autoescalar,
suavizagao, primeira e segunda derivadas, correcdo do espalhamento multiplicativa (MSC),
normalizacdo, correcéo da linha de base, correcdo da variacdo normal padrdo (SNV) e remocao
de tendéncia. As combinacdes de dois, trés e quatro pré-tratamentos também foram estudadas.
Os pré-tratamentos que apresentaram um modelo com o menor valor da raiz quadrada do erro
quadratico médio da validacdo cruzada (RMSECV) foram escolhidos para cada conjunto de
dados.

Para a construcdo dos modelos, utilizou-se o conjunto de calibracdo. Os algoritmos
OPS (autoOPS, feedOPS, iOPS) foram aplicados usando a janela de 10 e incrementos de 5
variaveis, sendo que todas as varidveis foram testadas, aplicou-se a validacdo cruzada
randémica, onde as divisbes foram definidas em 10% das linhas da Xhatlw feedOPS,
como critério de convergéncia, utilizou-se 2% como a diferenca minima entre dois RMSECVs
consecutivos e dez como o niumero maximo de loops. No iOPS, quando se utilizou aopcéo d
executar a selecdo usando o feedOPS, os critérios de convergéncia foram 0os mesmos que os
utilizados no feedOPS. A matdzcompleta foi dividida em intervalos de 10% do seu tamanho,
limitados em pelo menos cinquenta variaveis. Além disso, o niumero de variaveis latentes para
selecéo de preditores ordenados (hOPS) foi calculado para cada intervalo no iOPS.

Uma vez construido cada um dos modelos, usou-se o conjunto de predicdo de cada
propriedade para verificar a capacidade preditiva dos modelos e assim validar os mesmos. Os
valores medidos por métodos laboratoriais convencionais e preditos pelos modelos construidos
foram comparados. Os valores da raiz quadrada do erro quadratico médio da predicdo (RMSEP)
e da validacao cruzada (RMSECV), do coeficiente de correlacdo dos valores medidos e preditos
pelo modeldRP) e na validagao cruzada (RCV), bem como os valores dos erros relativos das
amostras foram usados como parametro para verificar a capacidade de predicdo do modelo
construido.

Os dados referentes aos valores obtidos por métodos laboratoriais convencionais e
aqueles preditos pelos modelos construidos para estimar a composi¢cao da silagem de milho
foram exportados para o software Model Evaluation System (MES; Tedeschi 2006), onde foram
comparados usando o seguinte modelo de regressaoOy$1 x x, em que x = valores
previstos; y = valores observad@6;epl = interceptacéo e inclinacéo, respectivamente.

A regressao foi avaliada de acordo com um teste de hipotese simultanea (Mayer et al.,
1994), onde: b Po=0¢ pB1=1 e H: ndo K. Caso a hipotese nula ndo for rejeitada, pode-se

concluir que os modelos estimam com preciséo a composi¢ao da silagem de milho.
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As estimativas também foram avaliadas usando o quadrado médio do erro de predi¢do
(MSEP) e seus componentes (Kobayashi e Salam, 2000): MSEP = SB + MaF + MgE = 1/n
i=1 (xi — y)) % SB = (i — yi) ?; Maf = (sx — sy) 2; Mof = 2sxs,(1 — 7); em que x = valores
previstos; y = valores observados; MSEP = quadrado médio do erro de predi¢cdo; SB = quadrado
do viés; MoF = componente relativo ao modelo de flutuacdo aleatéria; MaF = componente
relativo a magnitude da flutuacéo aleatériae § = desvios padréo dos valores previstos e
observados, respectivamente, e r = correlacao linear de Pearson entre os valores previstos e
observados.

Para todos os calculos de variancia e covariancia, o namero total de observacdes foi
usado como um divisor por se tratar de avaliacdo de erro de predicdo (Kobayashi e Salam,
2000).

A eficiencia de predigao foi determinada pela estimativa do coeficiente de correlagéo
e concordancia (CCC) ou indice de reprodutibilidade descrito por Tedeschi (2006).

Para comparacbes, o nivel de 0,05 foi estabelecido como o nivel critico de

probabilidade para erro do tipo |.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Composicao da silagem de milho

Na Tabela 1 estdo apresentados os dados obtidos a partir de analises laboratoriais
convencionais realizados em amostras de silagem de milho, o tamanho dos conjuntos de
calibracdo e validacdo e os pré-tratamentos realizados em cada conjunto de dados.dam todos
casos, 0os modelos construidos com pré-tratamentos dos espectros apresentaram menores
RMSECV, indicando um melhor ajuste e precisdo dos modelos que passaram por pré-
tratamentos.

Os pré-tratamentos séo ferramentas matematicas usadas para o ajuste dos modelos €
correcdo dos erros aleatorios e erros sistematicos (Pasquini, 2003). Estes podem agir, por
exemplo, corrigindo perturbacdes causadas por fenémenos fisicos como dispersées (MSC),
igualando a magnitude das amostras através de um fator de normalizacdo (normalizacéo),
minimizando distarbios causados por ruidos (alisamento), dentre outros ja descritos, e por esta

razdo o uso dos pré-tratamentos melhora a qualidade dos modelos ajustados.

Os espectros NIR das amostras (N = 94) de silagem de milho coletados séo

apresentados ridgura 4.
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Figura 4 — Espectros NIR de amostras silagem de milho

Selecdo de variaveis

A escolha adequada de varidveis na matriz de datlopode melhorar
significativamente a capacidade de predicdo do modelo de regressao. Desta forma, aeselecdo d
variaveis envolve a escolha de determinadas regiées do espectro (um conjunto de comprimentos
de onda), que minimizam o erro na predicdo. Como consequéncia, tém-se a construcao de
modelos mais robustos, simples de interpretar e com melhor exatidéo (Oliveira et al., 2004).

Na construcdo dos modelos, utilizaram-se previamente os algoritmos autoOPS,
feedOPS, iOPS. Dessa forma, foi possivel a selecdo de regifes do espectro que apresentarn
informacdes relevantes e que melhor estéo correlacionadas com as propriedades avaliadas em
amostras de silagem de milho, tais regides podem ser visualizadas na Figura 5.

O namero de variaveis selecionadas pelos algoritmos OPS, numero de variaveis
latentes selecionadas e os parametros estatisticos calculados para todos os modelos estac

representados na Tabela 3.
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Tabela 1 - Analise descritiva dos valores obtidos a partir de analises laboratoriais convencionais das amoagesakesihilho e informacdes
sobre conjuntos de dados usados para construir e validar os modelos de predicéo.

Tamanho Matriz

Propriedade Média Minimo Maximo Desvio Padrédo . ~ — Pré-tratamentds
Calibracéo Predicéo

MS 30,19 20,43 41,61 4,142 58 x 256 25x 256 Norm + 2Der
MS105 92,36 84,67 95,45 2,171 68 x 256 17 x 256 Norm + 2Der
MO 95,58 86,26 97,71 1,710 62 x 256 23x 256 2Der + MSC
PB 6,87 5,00 9,06 0,743 64 x 256 16 x 256 2Der + MSC
PIDN 0,87 0,45 1,68 0,251 66 x 256 16 x 256 2Der + MSC
PIDA 0,28 0,12 0,64 0,080 68 x 256 18 x 256 2Der + MSC
EE 2,38 1,26 3,76 0,542 63x 256 16 x 256 Norm + 2Der
CNF 42,69 29,40 53,77 7,361 58 x 256 25x 256 2Der + SNV
FDN 45,91 34,15 57,81 5,689 65x 256 16x 256 Norm + 2Der
FDNcp 43,73 32,92 56,33 5,852 63 x 256 16 x 256 Norm + 2Der
FDNI 15,91 10,20 23,15 2,707 60x 256 15x 256 Norm + 2Der
FDA 24,83 17,78 32,24 4,561 66 x 256 17 x 256 Norm + 2Der
FDAcp 23,69 17,24 31,13 4,327 63 x 256 16x 256 Norm + 2Der
Lignina 2,46 1,16 3,91 0,569 66 x 256 17 x 256 Norm + 2Der
Amido 25,07 11,00 40,53 7,197 57 x 256 24 x 256 2Der + Detrend

IMS = % matéria seca, MS105 = matéria seca a 105°C (#3)aMO = matéria organica (% ddS), PB = proteina bruta (% d4S), PIDN = proteine
insoltvel em detergente neutro (%M8§), PIDA = proteina insolivel em detergente acido (&), EE = extrato etéreo (% #4S), CNF = carboidrato
nao fibrosos (% dmS), FDN = fibra insollvel em detergente neutro (YWf), FDNcp = fibra insollvel em detergente neutro corrigida para cinzas e pi
(% daMS), FDNi = fibra insolivel em detergente neutro indigestivel (&, FDA = fibra insollvel em detergente acido (%M38), FDAcp = fibra
insoltvel em detergente acido corrigido para cinzas e proteina#8)da

2Norm = normalizacéo, 2Der: segunda derivada, MSC = correcdo do espalhamenticativdipSNV = correcdo da variacdo normal padrdo, Detre
remocéo de tendéncia.
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Figura 5 - Regifes do espectro das amostras de silagem de milho selecionadas pelos algBftmos O
para construcdo dos modelos para predicdo dos teofdg dmatéria secaMS), (B) matéria seca a
105°C (MS105),(C) matéria organica (MO)(D) proteina bruta (PB)(E) proteina insolavel em
detergente neutr@PIDN), (F) proteina insolivel em detergente acido (PID/&) extrato etéreo(EE),

(H) carboidratos nao fibrosos (CNR), fibra insolivel em detergente neutro (FDNJ), FDN corrigida

para cinzas e proteina (FDNcg)k) FDN indigestivel (FDNi),(L) fibra insolivel em detergente
acido(FDA),(M) FDA corrigida para cinzas e proteina (FDAd®) lignina e(O) amido da silagem

de milho.



Tabela 2.Resultados estatisticos para os modelos de predicdo da composi¢ao da silagem de milho.
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Modelog itens

nvars nlv RMSEC RC RMSECV RCV RMSEP RP
MS 85 4 2,703 0,72 3,184 0,59 2,683 0,74
MS105 20 2 1,117 0,82 1,378 0,71 1,199 0,83
MO 134 9 0,291 0,95 0,633 0,76 0,824 0,64
PB 130 8 0,415 0,83 0,571 0,68 0,405 0,84
PIDN 60 8 0,116 0,84 0,131 0,80 0,136 0,76
PIDA 18 3 0,046 0,67 0,049 0,60 0,052 0,59
EE 256 8 0,263 0,87 0,461 0,55 0,289 0,86
CNF 86 7 1,691 0,96 2,208 0,93 2,092 0,92
FDN 20 7 1,438 0,97 1,788 0,95 1,473 0,97
FDNcp 60 8 1,180 0,94 1,374 0,92 1,387 0,91
FDNI 117 9 0,952 0,92 1,423 0,81 1,211 0,87
FDA 70 7 1,113 0,95 1,615 0,90 1,318 0,94
FDAcp 60 8 1,180 0,94 1,346 0,92 1,387 0,91
Lignina 100 10 0,087 0,99 0,312 0,82 0,253 0,91
Amido 35 9 2,485 0,93 3,262 0,88 2,900 0,91

nvars = nimero de variaveis selecionadas pelos algoritmos OPS, nlv = nlmariges latentes, RMSEC = raiz quadrada do erro quadratico mé
calibracédo, RC = coeficiente de correlacdo da calibracdo, RMSECV = raiz quadradagl@mératico médio da validacdo cruzada, RCV = coeficien

correlacdo da validacao cruzada, RMSEP = raiz quadrada do erro quadratico médio da predi¢édo, RP = coeficient@ael@qrethgio;

2 MS = matéria seca, MS1@5matéria seca a 105°C, MO = matéria organica, EE = extrato etéreo, CNF = atwbaido fibrosos, FDN = fibra insolin
em detergente neutro, FDNcp = fibra insollvel em detergente neutro copagideinzas e proteina, FDNi = fibra insollGvel em detergente neutro inkge
FDA = fibra insolavel em detergente acido, FDAcp = fibra insolivel em detergeido corrigido para cinzas e proteina, PB = proteina bruta, P
proteina insolivel em detergente neutro, PIDA = proteina insoltvel em detergente acido.
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De acordo com os resultados apresentados na Tabela 3, todos modelos apresentaram
baixo RMSEP, sendo que desses, os desenvolvidos para estimar MO e PIDA apresentaram um
coeficiente de correlagcdo da predicdo mediano, enquanto os demais apresentaram alto
coeficiente de correlacdo da predigdo. Os graficos com os erros relativos da predicédo para cada
modelo podem ser visualizados na FiguraTéis resultados indicam que os modelos
apreserdram boa capacidade de predicéo.

Nas Tabelas 4,86 encontram-se os resultados da avaliacao da validacéo externa para
cada constituinte quimico analisado. Quando os coeficientes de regh@ss@l sio iguais
a zero ou 1, respectivamente, indica a equivaléncia entre os valores preditos e observados. Com
o CCC, é possivel averiguar se 0 modelo esta super ou subestimando os valores observados
(quanto mais perto de 1, melhor € o modelo), além disso se tem idéia da precisédo e acuracia do
modelo. O quadrado médio do erro de predicdo (MSEP) considera que quanto menor, melhor
€ 0 modelo e também avalia se o erro do modelo est4 mais associado 88)yiésg erros
sisteméaticos (MaF) ou aos erros aleatérios (MoF).

Os modelos construidos, estimaram com acuracia os teokS,ddS105, EE, PB,

PIDA, PIDN, FDN, FDNcp, FDNi, FDA, FDAcp, LIG, CNE amido (P>0,05). Porém o
modelo construido para estimar MO produziu estimativas ndo condizentes ao observado para
tal propriedade (P<0,05). Ao visualizar o CCC, pode se concluir que os modelos construidos
para MS105, EE, PB, PIDN FDN, FDNc, FDNi, FDA, FDAcp, LIG, CNF e amido estimaram
com precisdo e acuracia (CCC > 0,70), enquanto os modelosM&raiO e PIDA
apresentaram precisao intermediarias (0,50 < CCC < 0,70).

Para todos os modelos que estimaram com acuracia as propriedades estudadas
(P>0,05) verificou-se que mais de 70% do MSEP foram associados a erros aleatorios (Mof).
Todavia, 0 modelo para a predicéo do teor de MO, apresentou grande parte do MSEP (42,23%)
relacionado ao viés (SB) e erros sistematicos (Maf), o que indica um problema de ajuste do
modelo.

Os gréficos com os valores medidos por métodos laboratoriais convencionais e

preditos pelos modelos construidos sao apresentados na Figura 7.
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Figura 6 — Erro relativo da predicdo dos modelos construidos para os tedsrdatéria secaus),
(B) matéria seca a 105°C (MS106},) matéria organica (MO)D) proteina bruta (PB)E) proteina
insoluvel em detergente neufIDN), (F) proteina insolUvel em detergente &cido (PIO/&), extrato
etéreo(EE), ) carboidratos nao fibrosos (CNK)) fibra insolivel em detergente neutro (FDKD)
FDN corrigida para cinzas e proteina (FDNdK), FDN indigestivel (FDNi){L) fibra insolGvel em
detergente acido(FDAJM) FDA corrigida para cinzas e proteina (FDAdD) lignina e(O) amido da

silagem de milho.
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Tabela 3.Estatistica descritiva para a relacéo entre os valores observados e preditos para 09 tevts, (#5105, MO EE e CNF da silagem

de milho.
item MS8 MS105 MO EE! CNF'2
Med™®  Pred* Med™®  Pred* Med®  Pred* Med™  Pred* Med®  Pred*
Média 29,0 30,1 92,3 92,1 95,7 95,7 2,3 2,4 42,2 42,3
Desvio padréao 3,13 2,18 2,17 2,05 0,83 1,08 0,51 0,39 5,36 5,11
Maximo 37,2 33,6 95,3 96,2 97,4 97,7 3,1 3,2 51,3 52,9
Minimo 23,9 25,8 87,7 88,3 94,4 93,5 1,3 1,7 30,8 32,7
R! - 0,535 - 0,677 - 0,383 - 0,716 - 0,918
CCC - 0,665 - 0,829 - 0,619 - 0,794 - 0,917
Regresséo
Intercepto
Estimativa - -3,82 - 11,03 - 48,35 - -0,47 - 1,37
Erro-
padréo - 6,239 - 13,844 - 12,383 - 0,452 - 3,781
Inclinacéo
Estimativa - 1,10 - 0,88 - 0,49 - 1,14 - 0,96
Erro-
padréo - 0,205 - 0,150 - 0,129 - 0,183 - 0,089
P-valo? - 0,204 - 0,589 - 0,003 - 0,187 - 0,882
MSEP - 7,199 - 1,438 0,678 - 0,084 - 4,377
SB° - 0,870 0,043 - 0,002 - 0,015 - 0,018
Maf® - 0,059 - 0,055 - 0,285 - 0,003 - 0,032
Mof’ - 6,270 - 1,340 - 0,392 - 0,066 - 4,327

ICoeficiente de correlagéo de Pearsi@neficiente de correlacéo e concordantia; o= 0 e p1 = 1,*Quadrado médio do erro de predigatés,*Magnitude
da flutuacéo aleatéridlutuacéo aleatéria do modeftatéria seca’Matéria seca a 105°Camosti®Matéria organical'Extrato etéreot?Carboidratos na
fibrosos,**Medido por método laboratorial convenciortéPredito pelo modelo construido.
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Tabela 4.Estatistica descritiva para a relag@o entre os valores observados e preditos dos teores (%) de FDN, FDN& R da silagem
de milho.

ltem FDN® FDNcp’ FDN;° FDA!! FDAcp'?
Med®  Pred? Med®  Pred? Med®  Pred* Med®  Pred* Med®  Pred*
Média 45,7 45,9 23,5 23,6 15,8 16,1 24,7 25,2 23,5 23,6
Desvio padrao 5,80 5,61 3,52 3,05 2,21 2,48 3,67 3,45 3,52 3,05
Maximo 55,5 55,0 30,2 29,6 20,6 19,7 31,6 31,7 30,2 29,6
Minimo 35,2 37,1 17,9 19,5 12,5 12,1 18,6 19,1 17,9 19,5
R! - 0,929 - 0,825 - 0,743 - 0,874 - 0,825
CcCceC - 0,965 - 0,905 - 0,860 - 0,929 - 0,905
Regresséo
Intercepto
Estimativa - -0,22 - -1,39 - 3,31 - -0,44 - -1,39
Erro-
padréao - 3,287 - 2,960 - 1,965 - 2,397 - 2,960
Inclinacéo
Estimativa - 1,00 - 1,06 - 0,78 - 1,00 - 1,06
Erro-
padréao - 0,071 - 0,125 - 0,120 - 0,094 - 0,125
P-valo? - 0,758 - 0,892 - 0,143 - 0,329 - 0,892
MSEP 2,168 - 1,925 - 1,466 - 1,737 - 1,925
SB® - 0,084 - 0,004 - 0,091 - 0,239 - 0,004
Maf® - <0,001 - 0,028 - 0,289 - <0,001 - 0,028
Mof’ - 2,084 - 1,893 - 1,087 - 1,498 - 1,893

ICoeficiente de correlagéo de Pearsi@neficiente de correlacéo e concordantia; o= 0 e p1 = 1,*Quadrado médio do erro de predigatés,*Magnitude
da flutuacéo aleatéridFlutuacéo aleatéria do modefdibra insolivel em detergente neuttiibra insolivel em detergente neutro corrigida para cin:
proteinal®Fibra insollvel em detergente neutro indigestiElpra insollvel em detergente acidfibra insollvel em detergente acido corrigida para ci
e proteinal*Medido por método laboratorial convenciortéPredito pelo modelo construido.
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Tabela 5.Estatistica descritiva para a relacéo entre os valores observados e preditos dos teoRB, (Pipde PIDN, CNF e Amido da silagem
de milho.

itemn PB® PIDN® PIDA1° Lignina Amido
Med!  Pred? Med!  Pred? Med!  Pred? Med!  Pred? Med!  Pred?
Média 6,8 6,8 0,8 0,8 0,3 0,3 2,4 2,4 24,4 24,1
Desvio padrao 0,76 0,62 0,21 0,15 0,07 0,04 0,53 0,35 7,12 6,27
Méximo 8,1 8,1 1,4 1,1 0,4 0,4 3,3 2,8 39,4 38,7
Minimo 52 5,8 0,5 0,5 0,1 0,2 1,3 1,6 12,6 11,5
R? - 0,678 - 0,551 - 0,310 - 0,819 - 0,821
Cccc - 0,819 - 0,713 - 0,546 - 0,831 - 0,903
Regressao
Intercepto
Estimative - -0,17 - 0,02 - 0,03 - -0,89 - 0,57
Erro-
padréao - 1,230 - 0,188 - 0,084 - 0,394 - 2,495
Inclinacéo
Estimative - 1,02 - 1,03 - 0,87 - 1,39 - 1,03
Erro-
padréao - 0,179 - 0,233 - 0,294 - 0,163 - 0,100
P-valo? - 0,966 - 0,536 - 0,735 - 0,070 - 0,893
MSEP - 0,164 - 0,019 - 0,003 - 0,064 - 8,412
SB° - 0,001 - 0,002 - <0,001 - 0,002 - 0,046
Maf® - <0,001 - <0,001 - <0,001 - 0,017 - 0,040
Mof’ - 0,163 - 0,017 - 0,003 - 0,045 - 8,326

ICoeficiente de correlagdo de Pearsi@peficiente de correlagéo e concordantia; fo=0 e p1 = 1,*Quadrado médio do erro de predicitiés,*Magnitude
da flutuacdo aleatéridfFlutuacdo aleatéria do modef®roteina bruta’Proteina insollvel em detergente neut?Broteina insollvel em detergente &gl
1Medido por método laboratorial convenciort&Predito pelo modelo construido.



. 40 [(A) 7
= . -y ®
'g 34 3. :‘r S
228 oGS
S S
2%
22 28 34 40
2 85D . e
T 75 Y-
2651 cafene”’
>;5503& °
55 65 75 85
- 3.5[G) e |
5238 s
E-zl oJ& P
> ;.:, *
3L
13 21 28 35
30 [(3) Py
[=]
£ 26 s
S22) ga¥®
1313k
18 22 26 30
30 [(v) ’
=]
= Y
S 26 ,'b
b °
5221 4P o
> 4 *
13 1o

18 22 26 30
y observado

Figura 7 - Valores medidos por métodos laboratoriais convencionais versus preditos pelos modelos
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construidos para os teores (@9 matéria secaS), (B) matéria seca a 105°C (MS108}) matéria

organica (MO),(D) proteina bruta (PB)E) proteina insolivel em detergente neutrdDN), (F)

proteina insolavel em detergente acido (PID(®) extrato etéreo(EE)H) carboidratos nao fibrosos

(CNF), () fibra insoltvel em detergente neutro (FDNJ)) FDN corrigida para cinzas e proteina

(FDNcp), (K) FDN indigestivel (FDNi),(L) fibra insolivel em detergente acido(FDAM) FDA

corrigida para cinzas e proteina (FDAQ®) lignina e (O) amido da silagem de milho.
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Apesar de o modelo para predizer o teor de MO néo ter apresentado boa acuracia
(P<0,05), o mesmo apresentou baixo RMSEP e mediano RP, assim € indicado acrescentar mais
amostras ao banco de dados, e assim aperfeicoar o modelo.

De maneira geral, os modelosre@gressao apresentaram boa capacidade de predizer
acomposicdo da silagem de milho, e assim 0s mesmos podem vir a substituir analises morosas,
dispendiosas e ecologicamente incorretas, por uma analise rapida, de baixo custo e que ndo

exige gasto de reagentes.

Parametros de degradacéo ruminal da silagem de milho

Na Tabela 7 estdo apresentados os dados estimados a partir das degradacgdes obtidas

em cada tempo de incubacéao realizaa amostras de silagem de milho.

Tabela 6- Analise descritiva dos valores dos parametros de degradacao ruminal eséimados

partir do ensaio de degradacéo in situ realizado amostras de silagem de milho.

Parametro's Média Minimo Maximo Desvio padrac
Fracéo "a"

MS 48,81 37,48 58,47 5,548
MO 48,11 36,32 58,22 5,823
PB 69,20 57,21 78,92 5,458
Fracao "ibB"

MS 39,63 33,91 48,59 3,936
MO 40,57 33,20 50,70 4,318
PB 23,49 14,63 33,51 4,505
FDN 62,08 49,13 74,60 7,325
Fracéo "I"

FDN 33,27 23,57 42,27 5,704
Taxa "kd"

MS 0,021 0,012 0,033 0,004
MO 0,021 0,012 0,033 0,005
PB 0,045 0,026 0,082 0,014
FDN 0,034 0,021 0,048 0,006

1 «a” = soltvel,“b/B” = potencialmente degradayél” = indegradavel, kd = taxa de degradacé
fracdo “b/B” (h), MS = matéria seca, MO = matéria organica, PB = proteina bruta, FDN =
insoltvel em detergente neutro. Os valores de PB dos residuos da incubacao ruminal fgidon
pela contaminag&o microbiana, de acordo com as equag¢des propostas por Mach&dd &), alnte:
de calcular a degradac&o ruminal.
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As informagdes sobre os parametros e o intervalo calibrados, o tamanho dos conjuntos
de calibracdo e os pré-tratamentos realizados em cada conjunto de dados, sédo apresentadas n
Tabela 8. Em todos os casos, os modelos construidos com pré-tratamentos dos espectros
apresentaram menores RMSECV, indicando um melhor ajuste e precisdo dos modelos que
passaram por pré-tratamentos. N&o foi possivel construir modelos de predicdo para as fracdes
“b” da MO e PB e par&d” da MO.

Tabela 7. Informacg@es sobre conjuntos de dados usados para construir e validar os modelos de

predicdo dos parametros de degradacao ruminal da silagem de milho.

Parametro's Faixa Tamanho Matriz Pré-tratamentds
Fracao "a"

MS 37,5-58,5 22 x 256 Suav + 2Der
MO 36,3 -58,2 21 x 256 Suav + 2Der
PB 57,2-78,9 22 x 256 1Der + Norm
Fracéo "ibB"

MS 33,9-48,6 21 x 256 1Der + AE
FDN 49,1 - 74,6 21 x 256 Detrend + CM
Fracao "I"

FDN 23,6 - 42,3 21 x 256 AE + SNV
Taxa "kd"

MS 0,01-0,03 21 x 256 1Der + CLB
PB 0,03 - 0,08 21 x 256 2Der + CM
FDN 0,02 - 0,05 21 x 256 2Der + CM

1«a” = solavel,“b/B” = potencialmente degradayél” = indegradavel, kd = taxa de degradaca
fragdo “b/B” (h'!), MS = matéria seca, MO = matéria organica, PB = proteina bruta, FDN =
insoltvel em detergente neutro.

2Suav = suavizacdo, 2Der = segunda derivada, 1Der = primeira derivada, Norm =zagéo;
Detrend = remoc¢éo de tendéncia, CM = centrar na média, AE = autoescalar, SMiéGao d:
variagdo normal padréo, CLB = corre¢éo da linha de base.

Selecdo de variaveis

As regides selecionadas pelos algoritmos OPS podem ser visualizadas na Egura 8.
namero de variaveis selecionadas pelos algoritmos OPS, numero de variaveis latentes
selecionadas e os parametros estatisticos calculados para todos os modelos estao representadc

na Tabela 9.
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Figura 8 - Regibes do espectro das amostras de silagem de milho selecionadas pelos algoritmos OPS
para construcao dos modelos para predi¢abrdeio soltvel “a” da(A) matéria secaS), (B)

matéria organica (MOJC) proteina bruta (PBJracao potencialmente degradavel “b/B” da (D) MS

(E) fibra insoltvel em detergente neutro (FDW) Fragdo indegradavel “I” da FDN, Taxa de

degradagdo “kd” a (G) MS, (H) PBe(l) FDN da silagem de milho.



36

Tabela 8.Resultados estatisticos para os modelos de predicdo dos parametros de degradacao

ruminal da silagem de milho.

Parametro's ltens

nvars nlv RMSEC RC RMSECV RCV
Fracéo "a"
MS 19 8 0,559 0,995 1,468 0,964
MO 15 8 0,578 0,995 0,999 0,985
PB 15 7 1,538 0,958 3,237 0,802
Fracéo "ibB"
MS 10 4 1,459 0,903 2,146 0,776
FDN 256 10 0,812 0,994 5,535 0,655
Fracao "I"
FDN 51 1 4,103 0,69 4,829 0,53
Taxa "kd"
MS 8 6 0,001 0,959 0,002 0,915
PB 15 2 0,006 0,913 0,009 0,758
FDN 16 10 0,001 0,991 0,003 0,904

1 «a” = sollvel,“b/B” = potencialmente degradayél” = indegradavel, kd = taxa de degradacéo da
fragdo “b/B” (h'), MS = matéria seca, MO = matéria organica, PB = proteina bruta, FDN = fibra
insoltvel em detergente neutro.

2nvars = nimero de Vvariaveis selecionadas pelos algoritmos OPS, nlv = nimero de vaeavess lat
RMSEC = raiz quadrada do erro quadratico médio da calibracdo, RC = caeféecorrelacdo da
calibracdo, RMSECV = raiz quadrada do erro quadratico médio da validacdo cruzada, RCV =
coeficiente de correlacdo da validagédo cruzada, RMSEP = raiz quadrada do erro quaéditictam
predi¢do, RP = coeficiente de correlacéo da predicao;

Os modelos desenvolvidos apresentaram baixo RMSECV, sendo que desses, a fragédo
“B” e “I” da FDN apresentaram RCV mediano , enquanto as demais apresentaram alto RCV.
Assim pode se dizer que os modelos podem estimar adequadamente tais parametros de
degradacéo.

Os graficos com os valores medidos por métodos laboratoriais convencionais e

preditos pelos modelos construidos sao apresentados na Figura 9.
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Figura 9 - Valores medidos por métodos laboratoriais convencionais versus preditos pelos modelos

construido par&iracio soluvel “a” da(A) matéria secaMS), (B) matéria organica (MOJC) proteina

bruta (PB), Fracao potencialmente degradavel “b/B” da (D) MS (E) fibra insolGvel em detergente neutro
(FDN), (F) Fragao indegradavel “I”” da FDN, Taxa de degradagdo “kd” a (G) MS, (H) PB e(l) FDN da
silagem de milho.

CONCLUSAO

Os modelos de regressao desenvolvidos para predicdo da composicao da silagem
de milho estimam corretamente os teoreB18eMS105, PB, PIDA, PIDN , EE, FDN, FDNcp,

FDNi, FDA, FDAcp, LIG, CNF e amido. Dessa forma, estes podem substituir os métodos

laboratoriais convencionais.

Ja os modelos de regressdo desenvolvidos para predizer os parametros da

degradabilidade ruminal da silagem de milho, estimam corretamente as fracdes solluveis (a) da

MS, MO e PB, as fracdes potencialmente degradaveis (IM3l& (B) da FDN, a fracédo
indegradavel (I) da FDN,e as taxas de degradacéo (Rdpd&B e FDN.
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CAPITULO 2

Construcéao e validacdo de modelos de regressao a partir de espectros NIR para predizer

a composicao de amostras de fezes e digesta omasal de bovinos.

RESUMO - Os objetivos do presente estudo foi desenvolver e validar modelos de regresséo
para a predicdo dos teores de matéria seca a 105°C (MS105), matéria organica (MO), proteina
bruta (PB), extrato etéreo (EE), fibra insolivel em detergente neutro corrigido para cinzas e
proteina (FDNcp), fibra insolivel em detergente neutro indigestivel (FDNi) e carboidratos nao
fiborosos (CNF) em amostras de fezes e fase solida de digesta omasal de bovinos por
espectroscopia no infravermelho proximo (NIR). Também foi objetivo desse estudo
desenvolver e validar modelos de regressao para a predicéo dos teores de MS105, MO, PB e
EE em amostras de fase liquida da digesta omasal de bovinos a partir de espectros NIR. Foram
utilizadas 498 amostras de fezes de bovinos, 60 amostras de fase sélida e 74 amostras de fas
liquida de digesta omasal de bovinos para desenvolver e validar os modelos. Determinou-se 0s
teores das propriedades avaliadas através de métodos convencionais de analise de alimentos en
todas as amostras utilizadas no estudo. Todas as amostras previamente secas e moidas forar
entdo alocadas em placas de Petri e os espectros NIR foram obtidos. Os modelos foram
construidos usando a regresséo por quadrados minimos parciais (PLS), e o método de selecac
de variaveis dos preditores ordenados (OPS) foi empregado. Os modelos de regresséo obtidos
para predizer a composi¢do das amostras de fezes de bovinos estimaram adequadamente a
propriedades avaliadas, com excecao do modelo para predicdo de CNF. Ja4 os modelos obtidos
para predizer a composi¢ao das amostras de fase sélida da digesta omasal de bovinos estimaran
adequadamente as propriedades avaliadas, com exce¢ao do modelo para predicdo da PB. Par:
os modelos de regressao para estimar a composicao da fase liquida da digesta omasal, apenas
modelo para predicdo de EE estimou adequadamente. Assim, conclui-se que os modelos de
regressao desenvolvidos podem substituir os métodos convencionais de analise para estimar o0s
teores de MS105, MO, PB, EE, FDNcp e FDNi em amostras de fezes de bovinos, assim como
os teores MS105, MO, EE, FDNcp, FDNi e CNF na fase solida e EE na fase liquida da digesta

omasal.
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CHAPTER 2

Development and validation of regression models from NIR spectra to predict the

composition of cattle feces and omasal digesta

Abstract - The aim of this study was to develop and validate regression models to predict dry
matter (DM) at 105°C, organic matter (OM), crude protein (CP), ether extract (EE), NDF
corrected for ash and protein (NDFap), indigestible NDF (iNDF), non-fibrous carbohydrates
(NFC) of cattle feces, and solid phase of omasal digesta by Near-infrared spectroscopy (NIR)

It also aimed to develop and validate regression models to predict DM, OM, CP, and EE of the
liquid phase of omasal digesta from NIR spectra. To develop and validate the regression
models, 498 samples of bovine feces, 60 samples of the solid phase, and 74 samples of the
liquid phase of omasal digesta were used, and their composition were determined by
conventional methods of analysis. All previously dried and ground samples were then placed
in Petri dishes, where the NIR spectra were obtained. The models were developed using the
regression by partial least squares (PLS), and the method of ordered predictors selection (OPS)
was used. The regression models obtained to predict the composition of cattle feces, except the
model for NFC, adequately estimated the properties evaluated. The models to predict the
composition of the solid phase of omasal digesta have adequately estimated the properties
evaluated, except for the model to predict CP. For the liquid phase of the omasal digesta, only
the regression model for EE estimated adequately. Thus it is concluded that the regression
models developed can replace the conventional methods of analysis to estimate the contents of
DM at 105°C, OM, CP, EE, NDFap, and iFDN in cattle feces, as well as the levels DM at
105°C, OM, EE, NDFap, iINDF and NFC in the solid phase and EE in the liquid phase of the

omasal digesta.
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INTRODUCAO

A avaliacdo nutricional dos alimentos é imprescindivel para a pesquisa na area de
nutricdo de ruminantes. A digestibilidade é reconhecidamente um dos primeiros parametros do
valor nutritivo dos alimentos. Tal importancia se deve ao fato de que dietas diferentes podem
possuir composi¢cdes quimicas semelhantes e apresentarem diferencas no desempenho do:
animais, devido as diferencas na digestibilidade e /ou nos locais de digestdo das mesmas.

A estimacdo de parametros de digestibilidade dietética tem como ponto inicial a
obtencédo da porcao ingerida ndo aproveitada durante a passagem pelo trato gastrintestinal
(Detmann et al., 2004), naturalmente representada pelas fezes excretadas pelo animal. Desse
forma, para se estimar a digestibilidade total dos nutri€gntesessario a quantificacdo dos
mesmos nas fezes dos animais.

Além da digestibilidade total, estudos de digestao parcial dos nutrientes das dietas sdo
importantes por permitirem quantificar a utilizagdo dos nutrientes nos diferentes
compartimentos do trato gastrintestinal, facilitando a avaliagdo das diferengas existentes entre
alimentos (Valadares Filho, 1985), tornando assim mais eficiente a utilizacdo dos nutrientes
pelos animais, melhorando, consequentemente, o desempenho animal. Uma forma de se estimar
a digestibilidade parcial dos nutrientes é atraveés da quantificacdo desses em amostras obtidas
em coletas de digesta omasal.

No entanto, analises laboratoriais em amostras de digesta e fezes obtidas em
experimentos de nutricdo animal séo custosas, e labapmsapesquisa. Isso se deve ao grande
namero de amostras que sdo normalmente coletadas nesses experimentos e consequentement
o grande volume de reagentes quimicos e tempo dispendido pelo pesquisador para analisar as
mesmas. Assim, € importante que métodos alternativos rapidos, acurados e robustos estejam
disponiveis para estimar a digestibilidade de alimentos e dietas.

Nesse contexto, analises por espectroscopia de infravermelho préoximo (Near Infrared
Reflectance Spectroscopy; NIRS) associadas as técnicas quimiométricas podem vir a serem
utilizadas para predizer a composicédo de amostras de fezes. A aplicacdo dos mesmos permite a
analise multipla dos constituintes dos alimentos, com rapidez e menores custodeingo-

Outra vantagem da utilizagé@o da espectroscopia NIR e de técnicas quimiométricas, do ponto de
vista ambiental, € que esse sistema possui caracteristicas nao destrutivas, além de ser um
método n&o poluente, por ndo utilizar reagentes quimicos.

Para a utilizacdo da espectroscopia NIR é necessario que se tenha modelos de predi¢ao

acurados para alcancar resultados adequados. Contudo, existem poucos estudos e modelos
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disponiveis para a predicdo da composicdo de amostras fecais e de digesta de bovinos por
espectrofotometria NIR, permitindo assim o uso da tecnologia na avaliagdo nutricional de
dietas.

Dessa forma, assume-se como hipétese que modelos de regressao podem predizer
corretamente a composicdo de amostras de fezes e digesta omasal de bovinos a partir de
espectros NIR. Assim, objetivou-se nesse trabalho desenvolver e validar modelos de regressao
para a predicdo dos teores de matéria seca em estufa a 105°C (MS105), matéria organica (MO),
proteina bruta (PB), extrato etéreo (EE), carboidratos néo fibrosos,(fii&)nsolavel em
detergente neutro corrigida para cinzas e proteina (FD&lfipya insolivel em detergente
neutro indigestivel (FDNi) em amostras de fezésse sdlida da digesta omasal de bovinos e
também os teores de MS105, MO, PB e EE em amostras de fase liquida da digesta omasal de

bovinos por espectrofotometidR.

MATERIAL E METODOS

As andlises laboratoriais foram realizadas no Laboratério de NutricAo de Ruminantes
(Labnur) do Departamento de Zootecnia (DZO) da Universidade Federal de Vicosa (UFV),
Vigosa, Minas Gerais.

Origem das amostras

Foram utilizadas 498 amostras de fezes, 74 amostras de fase liquida e 60 amostras de
fase sélida de digesta omasal provenientes de 8 experimentos de digestibilidade (Tabela 1),
realizados no Confinamento Experimental do Labh@@ZO - UFV, Vicosa, Minas Gerais.
Durante os experimentos, as amostras de fezes foram secas parcialmente em estufa com
ventilacdo forcada (55°C) por 72 horas, enquanto as amostras de digesta omasal fora

liofilizadas e entdo armazenadas.

Composicao das Amostras

Para obtencdo da composicao das amostras de fezes e fase solida de digesta omasal, a:
mesmas foram moidas em moinhos de faca dotados de peneiras com crivos de diametro de 2 e
1 mm e entdo analisadas quanto aos teores MS105 segundo método INCT - CA G-003/1, MO
segundo método INGTCA M-001/1,PB segundo método INCT - CA N-001EE segundo
método INCT- CA G-004/1, FDNcp segundo método INCT - CA F-001/1, FDNi segundo
meétodo F-008/1, descritos em Detmann et al. (2012). OfGiNfalculado conforme Detmann

e Valadares Filho (2010). Para obtencdo da composi¢cédo das amostras de fase liquida da digeste
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omasal, as mesmas foram maceradas e entdo analisadas quanto aos teores de MS105, MO, Pl
e EE, conforme os mesmos métodos utilizados para as amostras de fezes e de fase sélida de

digesta omasal.

Tabela 1 — Numero de amostras, relacdo volumoso:concentrado (V:C) e referéncias

bibliograficas dos estudos que originaram as amostras de digesta omasal e fezes de bovinos.

NUmero de amostras

Relagéo Digesta Omasal
V:C (%) Fase Fase Fezes
liqguida  solida

Tese ou dissertagéo

0:100
: 5:95
ALHADAS, Herlon Meneguelli (2018) 1585 24 21 24
25:75
.. 40:60
GODOI, Leticia Artuzo (2017) 5842 - 13 40
MENEZES, Ana Clara Baiéo (2019) 50:50 25 2 169
PACHECO, Marcos Vinicius Carneiro (201 28:72 84 84
SILVA, Breno de Castro (2018) 28:72 25 24 25
SILVA, Flavia Adriane de Sales (2015) ;8528 - - 47
SILVA, Flavia Adriane de Sales (2019) 40:60 - - 55
ZANETTI, Diego (2017) 40:60 i i 54
58:42
Total de amostras 74 60 498

Analise espectrofotométrica

Foi realizada a leitura de todas as amostras de fezes, fase sélida e liquida de digesta
omasal, para obtencdo dos espectros das mesmas, com um espectrofotbmetro NIR portatil
(ITPhotonics S.r.l., modelo poliSPEE 900-1700, Breganze, Italia) com auxilio do software
poliDATA (ITPhotonics S.r.l, Breganze, Italia).

As amostras previamente moidas a 1 mm foram homogeneizadas e trés sub-amostras
foram acondicionadas em placas de Petri (dimensdo 60x15mm) e entdo foi feita a coleta dos
espectros. Os espectros foram registrados como log (1/R), onde R é a refletancia da amostra, na
faixa de 902 e 1680 nm, medidos em intervalos de 2 nm. Assim, trés espectros por amostra

foram tomados, sendo que se utilizou a média para posteriores analise dos dados.



45

Construcao dos modelos de regressao

Os arquivos contendo os espectros de infravermelho das amostras de fezes, fase liquida
e solida de digesta omasal avaliadas foram exportados do software poliDATA, importados para
o software SensorLogic GmbH (Software + Sensor Systeme, Norderstedt, Alemanha) onde
foram organizados e exportados em extenséo xls, a qual foi importada pelo software Matlab
2019b (Math Works, Natick, USA). Para cada conjunto de amostras (fezes, fase liquida e sélida
de digesta omasal), uma matriz de dados com todos os espectassfouida e denominada
matriz X, que representam as variaveis independentes. As linhas daXnetrespondem as
amostras e as colunas correspondem as variaveis (comprimento de onda). Para as amostras d
fezes e fase sélida de digesta omasal sete propriedades (MS105, MO, PB, EE, FDNcp, FDNi,
e CNF) foram denominadas como ve®y, enquanto as amostras de fase liquida de digesta
omasal teve quatro propriedades (MS105, MO, PB e EE) determinadas coraeywetendo
estas as variaveis dependentes. Os veygpessuem um namero de linhas igual ao nimero de
amostras das matdgX. Os esquemas das matrizes 0s vetoreg composicao das amostras
de fezes e fase solida da digesta omasal e das amostras de fase liquida podem ser visualizado

nas Figuras 1 e 2 respectivamente.

s
8
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LT
Varidvels ———» I— Vetores y —|

Figura 1 - Esquema com a matrk contendo o conjunto de espectros das amostras fezes e fase sélida
de digesta omasal de bovinos e os vetgresm o0s respectivos valores de cada propriedade obtidos

através dos métodos convencionais de analises.
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Figura 2 - Figura 1 - Esquema com a matkzcontendo o conjunto de espectros das amostras fase
liquida de digesta omasal de bovinos e 0s vetpiE®m 0s respectivos valores de cada propriedade

obtidos através dos métodos convencionais de analises.

Para construcdo dos modelos de regresséao foi utilizada a regressdo por Quadrados
Minimos Parciais (PLS), utilizando variaveis selecionadas através de trés abordagens do
método Selecdo de Preditores Ordenados (OPS), sendo eles OPS automéatico (autoOPS), OPS
por feedback (feedOPS), OPS por intervalos (iOPS) (Roque et al., 2019). As trés abordagens
do OPS foram testadas para todos os conjuntos de dados usando todos os vetores informativos.

Foi realizada a remocéo de outliers e apds isso os conjuntos de dados foram divididos
em conjunto de calibracéo e validacdo usando o algoritmo de Kennard-Stone (Kennard & Stone,
1969). A variavely foi centrada na média para todas as propriedades e diferentes pré-
tratamentos e combinaces de dois ou trés dos mesmos foram estudadas para cada matriz
completaX. Os pré-tratamentos testados foram centrar na média, autoescalar, suavizacao,
primeira e segunda derivadas, correcao do espalhamento multiplicativa (MSC), normalizacéo,
correcdo da linha de base, correcdo da variacdo normal padraod8Mv)cao de tendéncia
As combinacdes de dois, trés e quatro pré-tratamentos também foram estudadas. Os pré-
tratamentos que apresentaram um modelo com o menor valor da raiz quadrada do erro
quadratico meédio da validacdo cruzada (RMSECV) foram escolhidos para cada conjunto de
dados.

Para a construcdo dos modelos utilizou-se o conjunto de calibragdo. Os algoritmos
OPS (autoOPS, feedOPS, IOPS) foram aplicados usando a janela de 10 e incrementos de 5
variaveis, sendo que apoés todas as variaveis serem estadas, aplicou-se a validagdo cruzade
randémica, onde as divisbes foram definidas em 10% das linhas da Xhatlw feedOPS,
como critério de convergéncia, utilizou-se 2% como a diferenga minima entre dois RMSECVs

consecutivos e dez como o0 niumero maximo de loops. No iOPS, quando se utilizou a opcéo de
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executar a selecdo usando o feedOPS, os critérios de convergéncia foram 0os mesmos que o¢
utilizados no feedOPS. A matixXzcompleta foi dividida em intervalos de 10% do seu tamanho,
limitados em pelo menos cinquenta variaveis. Além disso, o numero de variaveis latentes para
selecéo de preditores ordenados (hOPS) foi calculado para cada intervalo no iOPS.

Uma vez construido cada um dos modelos s&0-conjunto de predicdo de cada
constituinte para verificar a capacidade preditiva dos modelos e assim validar os mesmos. Os
valores medidos por métodos laboratoriais convencionais e preditos pelos modelos construidos
foram comparados. Os valores da raiz quadrada do erro quadratico médio da predicédo
(RMSEP), do coeficiente de correlacdo dos valores medidos e preditos pelo modelo (Rp), bem
como os valores dos erros relativos das amostras foram usados como parametro para verificar
a capacidade de predicdo do modelo construido. Os dados referentes aos valores medidos por
métodos laboratoriais convencionais e preditos pelos modelos construidos para cada uma das
variaveis dependentes foram exportados para o software Model Evaluation System (MES;
Tedeschi 2006), onde foram comparados usando o seguinte modelo de regre§€ao i =
X X, em que X = valores previstos; y = valores observgilosfi1 = intercepto e inclinacao,
respectivamente.

A regressao foi avaliada de acordo com um teste de hipdtese simultanea (Mayer et al.,
1994), onde: bt po=0¢ f1=1 e H: ndo H. Se a hipbtese nula nfar rejeitada, pode-se
concluir que os modelos estimam com precisdo a composi¢cao de amostras de fez

As estimativas também foram avaliadas usando o quadrado médio do erro de predicao
(MSEP) e seus componentes (Kobayashi e Salam, 2000): MSEP = SB + MaF + Mgk = 1/n
i=1 (xi — yi) % SB = i — yi) 2 ; Maf = (sx — sy) 2; Mof = 2sxsy(1 — r); em que x = valores
previstos; y = valores observados; MSEP = quadrado médio do erro de predi¢do; SB = quadrado
do viés; MoF = componente relativo ao modelo de flutuagdo aleatéria; MaF = componente
relativo a magnitude da flutuacdo aleatériag § = desvios padrdo dos valores previstos e
observados, respectivamente, e r = correlacdo linear de Pearson entre os valores previstos e
observados.

Para todos os célculos de varidncia e covariancia, o numero total de observagoes foi
usado como um divisor por se tratar de avaliagdo de erro de predicdo (Kobayashi e Salam,
2000).

A eficiencia de predigéo foi determinada pela estimativa do coeficiente de correlacdo
e concordancia (CCC) ou indice de reprodutibilidade descrito por Tedeschi (2006).
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Para comparagbes, o nivel de 0,05 foi estabelecido como o nivel critico de
probabilidade para erro do tipo |.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Amostras de fezes de bovinos

Na Tabela 1 estdo apresentados os dados obtidos a partir de analises laboratoriais
convencionais realizados em amostras fezes de bovinos, o tamanho dos conjuntos de calibragéao
e validagéo e os pré-tratamentos realizados em cada conjunto de dados. Em todos 0s casos, o
modelos construidos com pré-tratamentos dos espectros apresentaram menores RMSECYV,
indicando um melhor ajuste e precisdo dos modelos que passaram por pré-tratamentos.

Os espectros NIR das amostras (N = 498) de fezes utilizadas sdo apresentados na
Figura 3.

=
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Figura 3 - Espectros NIR de amostra de fezes de bovinos
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Tabela 2- Andlise descritiva dos valores (% da matéria seca) obtidos a partir de andlises laboratoriais convencionestrdasie fezes de

bovinos e informacdes sobre conjuntos de dados usados para construir e validar os modelos de predicao.

Tamanho Matriz

Propriedadé's Média Minimo Maximo Desvio Padrao : — — Pré-tratamentds
Calibracéo Predicéo
MS105 90,98 87,37 94,84 1,050 293 x 256 125 x 256 Suav + 2Der
MO 88,14 76,26 99,38 3,727 323 x 256 138 x 256 Norm
PB 13,85 6,57 23,25 1,896 332 x 256 142 x 256 2Der + MSC
EE 2,47 1,51 8,17 0,913 346 x 256 149 x 256 1Der + MSC
CNF 28,36 8,06 69,50 10,633 327 x 256 140 x 256 Norm + Suav
FDNcp 43,33 14,61 72,18 10,019 333 x 256 143 x 256 SNV + 2Der
FDNi 29,92 7,27 52,53 10,524 294 x 256 126 x 256 Norm

IMS105 = matéria seca a 105°C, MO = matéria organica, FDNcp = fibra insollvel em detergente nigiidi@ gara cinzas e proteina, PB = proteina b

EE = extrato etéreo, CNF = carboidratos nédo fibrosos, FDNi = fibra insollvel em detergentenubigstiivel.

2Suav = suavizagdo, 2Der = segunda derivada, Norm = normalizacéo, 1Der = primeiradd@d= correcdo do espalhamento multiplicativa, SN
correcdo da variacdo normal padréo.
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Selecao de variaveis

A escolha adequada de variaveis na matriz de dadlogpode melhorar
significativamente a capacidade de predicdo do modelo de regressdo. Desta forma, a selecdo de
variaveis envolve a escolha de determinadas regides do espectro (um conjunto de comprimentos
de onda), que minimizam o erro na predicdo. Como consequéncia, tém-se a construcdo de
modelos mais robustos, simples de interpretar e com melhor exatidao (Oliveira et al., 2004).

Na construcdo dos modelos, utilizaram-se previamente os algoritmos autoOPS,
feedOPS, IOPS. Dessa forma, foi possivel a selecdo de regifes do espectro que apresentam
informacdes relevantes e que melhor estédo correlacionadas com as propriedades avaliadas em
amostras de fezes de bovinos, tais regides podem ser visualizadas na Figura 4.

O numero de variaveis selecionadas pelos algoritmos OPS, numero de variaveis
latentes selecionadas e o0s parametros estatisticos calculados para todos os modelos esta

representados na Tabela 3.

_ 05 0.5
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Figura 4 - Regibes do espectro das amostras de fezes selecionadas pelos algoritmos OPS para
construcéo dos modelos pgreedicdo doseores d€A) Matéria seca a 105°C (MS10%) matéria
organica (MO)(C) proteina bruta (PB)YD) extrato etéreoHE), (E) carboidratos nao fibroso€NF),
(F) fibra insoltvel em detergente neutro corrigida para cinzas e proteinas (FD&gibea insoltvel

em detergente neutro indigestivel (FDNi), em amostras de fezes de bovinos.
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Tabela 3 - Resultados estatisticos para os modelos de predicdo da composicédo de fezes de

bovinos.

Iteng
nvars nlv RMSEC RC RMSECV RCV RMSEP RP
MS105 256 10 0,533 0,73 0,624 0,61 1,049 0,47

Modelos

MO 88 10 1,045 0,94 1,186 0,92 1,274 0,95
EE 25 10 0,422 0,70 0,453 0,64 0,604 0,87
PB 46 10 0,77 0,85 0,853 0,81 0,924 0,89
CNF 33 10 2,948 0,93 3,17 0,92 4,028 0,96
FDNcp 66 10 2,339 0,96 2,89 0,94 2,828 0,96
FDNi 52 10 3,105 0,94 3,472 0,93 3,977 0,93

nvars = nimero de variaveis selecionadas pelos algoritmos OPS, nlv = nimero de \
latentes,RMSEC = raiz quadrada do erro quadratico médio da calibragdo, RC = coeficie
correlacdo da calibragdo, RMSECYV = raiz quadrada do erro quadratico médio

MS105= matéria seca a 105°C, MO = matéria organica, EE = extrato etéregpr®iima bruta
CNF = carboidratos néo fibrosos , FDNcp = fibra insoltvel em detergente neutraeopaga cinza
e proteina, FDNi = fibra insolUvel em detergente neutro indigestivel.

Todos os modelos apresentaram baixo RMSEP sendo que apenas o modelo MS105
apresentou um mediano RP e os demais presentaram alto RP. Dessa forma, pode se afirmar que
0s modelos apresentam boa capacidade de predicdo. Os graficos com os erros relativos da

predicdo para cada modelo podem ser visualizados na Figura 5.
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Figura 5 — Erros relativos da predicdo para os modelos construidos para os td@reMdesria seca

a 105°C (MS105)(B) matéria organica (MOYC) proteina bruta (PB)D) extrato etéreoEE), (E)
carboidratos nao fibrosoNF), (F) fibra insolivel em detergente neutro corrigida para cinzas e
proteinas (FDNcp) &) fibra insolivel em detergente neutro indigestivel (FDNi) em amostras de feze

de bovinos.

Os resultados da avaliagdo da validacdo externa para cada constituinte analisado

encontram-se nas Tabelags 8.

Os modelos construidos, estimaram com acuracia os teores de M®LEB, EE,
FDNcp e FDNi (P>0,05). Porém o modelo construido para estimar CNF produziu estimativas
nao condizentes ao observado para tal propriedade (P<0,05). Ao visualizar o CCC, pode- se
concluir que os modelos construidos pd@, PB, EE, FDNc, FDNi e CNF estimaram com
precisdo e exatiddo (CCC>0,70), enquanto o modelo para estimar a propriedade MS105
apresentou baixa precisao.

Para todos os modelos que estimaram com acuracia as propriedades estudadas
(P>0,05) verificou-se que mais de 90% do MSEP foram associados a erros aleatorios (Mof).
Todavia, 0 modelo para predizer o teor de CNF, apesar de nao ter sido acurado (P<0,05)
apresentou 96,88% do MSEP foram associados a erros aleatdrios (Mof).

Todas as analises laboratoriais possuem certo nivel aceitavel de erro, isso se deve a

diferentes equipamentos, reagentes e laboratoristas na realizagdo das mesmas. Assim, 0s teore
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de CNF que representam o componente quimico obtido por diferenca acabam por absorver
todos os erros provenientes das analises dos outros componentes. Tal fato pode explicar a
inexatidao apresentada pelo modelo construido neste estudo.

Os modelos de regressao apresentaram boa capacidade de predizer a composicao de
amostras de fezes de bovinos, e assim 0os mesmos podem vir a substituir analises morosas,
dispendiosas e ecologicamente incorretas, por uma analise rapida, de baixo custo e que néo
exige gasto de reagentes.

Os gréficos com os valores medidos por métodos laboratoriais convencionais e

preditos pelos modelos construidos sao apresentados na Figura 6.

Tabela 4 -Estatistica descritiva para a relacao entre os valores obsee/adeditos dos teores
(%) de MS105MO e PB das fezes.

itern MS10% MO?® PB!
Med?  Pred® Med?  Pred® Med?  Pred®
Média 90,8 90,8 88,7 89,0 14,1 14,2
Desvio padrao 1,17 0,77 3,87 3,63 2,03 1,92
Méaximo 94,7 92,5 97,5 98,5 23,2 24,3
Minimo 87,4 88,2 79,2 79,5 9,7 10,7
R? - 0,213 - 0,894 - 0,794
CCcC - 0,429 - 0,942 - 0,890
Regresséo
Intercepto
Estimativa - 25,76 - -0,97 - 0,80
Erro-padrau - 11,049 - 2,647 - 0,577
Inclinacéo
Estimativa - 0,72 - 1,01 - 0,94
Erro-padra - 0,122 - 0,030 - 0,040
P-valo? - 0,070 - 0,116 - 0,258
MSEP - 1,112 - 1,624 - 0,853
SB° - <0,001 - 0,050 - 0,003
Maf® - 0,047 - 0,001 - 0,013
Mof’ - 1,064 - 1,573 - 0,837

ICoeficiente de correlacédo de Pearst@oeficiente de correlagédo e concordanti; fo=0 e p1 =
1,“Quadrado médio do erro de predi¢dbés,*Magnitude da flutuacdo aleatéri&jutuacao aleatori
do modelo,®Matéria seca a 105°CMatéria organica,°Proteina bruta’Medido por métodt
laboratorial convenciona¥?Predito pelo modelo construido.
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Tabela 5 -Estatistica descritiva para a relacdo entre os valores observados e preditoedd%dedeEE, CNF, FDNcp e FDNi de amostras de fezes.

ltem EE® CNP FDNcp'° FDN;i!
Med"? Pred® Med'? Pred® Med'? Pred® Med!? Pred®
Média 2,7 2,7 29,6 30,8 40,1 40,2 25,1 24,7
Desvio padrao 1,23 1,03 12,90 13,03 10,59 10,58 10,94 10,87
Méximo 8,2 6,8 69,5 74,4 69,0 69,6 47,3 47,7
Minimo 15 1,6 9,2 11,6 14,6 17,6 8,5 3,4
R? - 0,759 - 0,912 - 0,929 - 0,870
CCC - 0,858 - 0,952 - 0,964 - 0,933
Regressao
Intercepto
Estimativa - -0,07 - 0,48 - 1,30 - 1,86
Erro-padréo - 0,157 - 0,946 - 0,930 - 0,874
Inclinacéo
Estimativa - 1,05 - 0,95 - 0,96 - 0,94
Erro-padréo - 0,055 - 0,028 - 0,022 - 0,032
P-valo? - 0,469 - 0,001 - 0,263 - 0,106
MSEP - 0,365 - 16,225 - 7,998 - 15,819
SB° - 0,003 - 1,423 - 0,013 - 0,131
Maf® - 0,002 - 0,494 - 0,137 - 0,432
Mof’ - 0,360 - 14,307 - 7,848 - 15,256

ICoeficiente de correlagéo de Pearsi@peficiente de correlagéo e concordantia; fo=0 e p1 = 1,*Quadrado médio do erro de predicités,*Magnitude
da flutuacéo aleatéridElutuacdo aleatéria do modefgxtrato etéreo’Carboidratos néo fibroso¥Fibra insollvel em detergente neutitkibra insoltvel
em detergente neutro indigestivéMedido por método laboratorial convencioréPredito pelo modelo construido.
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Figura 6 — Valores medidos por métodos laboratoriais convencionais versus preditos pelos modelos

construidos para os teores @8) Matéria seca a 105°C (MS10%RB) matéria organica (MO).C)

proteina bruta (PB)D) extrato etéreoHE), (E) carboidratos nao fibroso€KF), (F) fibra insoltvel

em detergente neutro corrigida para cinzas e proteinas (FDNG))fibra insolivel em detergente

neutro indigestivel (FDNi), em amostras de fezes de bovinos.

Fase sélida da digesta omasal

Na Tabela 6 estdo apresentados os dados obtidos a partir de analises laboratoriais

convencionais realizados em amostras de fase soélida da digesta omasal de bosinos e a

informacbes sobre as propriedades e o intervalo calibrados, o tamanho dos conjuntos de

calibracdo e validacao e os pré-tratamentos realizados em cada conjunto de dados.
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Tabela 6 - Andlise descritiva dos valores (%) obtidos a partir de analises laboratoriais

convencionais realizadas em amostras de fase solida da digesta omasal de bovinos.

Tamanho Matriz

Propriedadés Média Minimo Maximo DP? : : Pré-tratamentds
Calibracao Predicac
MS105 90,66 89,23 93,11 1,046 40x256 17 x256 AE + 2Der
MO 94,73 85,99 98,08 2,023 41x256 18 x256 1Der+ MSC
PB 12,57 9,86 16,05 1,658 41 x256 17 x 256 Detrend + Suav
EE 299 131 525 1,114 40x256 17 x 256 Detrend + Suav
CNF 3590 18,02 69,06 12,532 41 x 256 17 x 256 2Der
FDNcp 43,25 13,11 61,62 11,299 41 x 256 17 x 256 Detrend + Suav
FDNi 23,86 4,17 48,55 8,946 40x 256 17 x256 Suav + 2Der

IMS105 = matéria seca a 105°C, MO = matéria organica, FDNcp = fibra insollUvel engedt
neutro corrigida para cinzas e proteina, PB = proteina bruta, EE = extrato etéreo, Odtiidratas
nao fibrosos , FDNi = fibra insolGvel em detergente neutro indigestivel.

2Desvio Padréo

SAE = autoescalar, 2Der = segunda derivada, MSC = correcdo do espalhamento multifiaati
= suavizagédo, Detrend = remocé&o de tendéncia

Em todos os casos, os modelos construidos com pré-tratamentos dos espectros apresentaran
menores RMSECYV, indicando um melhor ajuste e precisdo dos modelos que passaram por pré-
tratamentos.

Os espectros NIRS das amostras (N = 60) fase sélida de digesta omasal utilizadas séo

apresentados na Figura 7.

025t
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Figura 7 — Espectros NIR de amostras de fase sélida de digesta omasal
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Selec¢do de variaveis

As regides do espectro que apresentam informacdes relevantes e que melhor estéo
correlacionadas com as propriedades avaliadas em amostras de fase sélida da digesta omasa
de bovinos podem ser visualizadas na Figura 8.

O numero de variaveis selecionadas pelos algoritmos OPS, numero de variaveis
latentes selecionadas e os parametros estatisticos calculados para todos os modelos esta

representados na Tabela 7.
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Figura 8 - Regides do espectro das amostras de fase sélida de digesta omasal selepwlnada
algoritmos OPS para constru¢cdo dos modelos para predicdo dos te(h¢sradeéria seca a 105°C
(MS105),(B) matéria organica (MOJC) proteina bruta (PB)D) extrato etérecHE), (E) carboidratos

nao fibrososCNF), (F) fibra insolivel em detergente neutro corrigida para cinzas e proteinas (FDNcp)
e (G) fibra insoluvel em detergente neutro indigestivel (FDNi), em amadtréase sélida de digesta
omasal de bovinos.
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Tabela 7 -Resultados estatisticos para os modelos de predicdo da composi¢éo da fase soélida

de digesta de bovinos.

Iteng
nvars nlv.. RMSEC RC RMSECV RCV RMSEP RP

MS105 80 3 0,005 0,828 0,006 0,752 0,006 0,825

Modelog

MO 60 9 0,004 0,985 0,012 0,824 0,005 0,952
PB 50 9 0,005 0,95 0,008 0,88 0,011 0,758
EE 19 10 0,003 0,968 0,004 0,93 0,004 0,896
FDNcp 20 4 0,042 0,904 0,052 0,854 0,059 0,906
FDNi 80 9 0,036 0,907 0,06 0,737 0,05 0,866
CNF 80 3 0,042 0,927 0,05 0,895 0,088 0,818

nvars = nimero de variaveis selecionadas pelos algoritmos OPS, nlv = nimercadeis
latentes, RMSEC = raiz quadrada do erro quadratico médio da calibracéo, Rfienteede
correlagdo da calibragcdo, RMSECV = raiz quadrada do erro quadratico médio dadw:
cruzada, RCV = coeficiente de correlacdo da validacdo cruzada, RMSEP = raiz quadrad.
quadréatico médio da predigcdo, RP = coeficiente de correlacéo da predicao.

2MS105= matéria seca a 105°C, MO = matéria organica, EE = extrato etéreo, PB = protai
, CNF = carboidratos nao fibrosos , FDNcp = fibra insollvel em detergente neutro cqraigi
cinzas e proteina, FDNi = fibra insoltvel em detergente neutro indigestivel.

Todos os modelos desenvolvidos para estimar a composi¢ao da fracao sélida da digesta
omasal apresentaram baixo RMSEP e alto coeficiente de correlacdo da predi¢cdo. Assim pode
se dizer que os modelos possuem alta capacidade de predi¢cdo. Os graficos com 0s erros relativos
da predi¢cdo para cada modelo podem ser visualizados na Figura 9.

Os resultados da avaliacdo da validacdo externa para cada constituinte quimico
analisado encontram-se nas Tabela®80s modelos construidos, estimaram com acurécia as
propriedades MS105, MO, EE, FDNcp, FDNi e CNF(P>0,05). Porém o modelo construido para
estimar PB produziu estimativas ndo condizentes ao observado para tal propriedade (P<0,05).
Ao visualizar o CCC, pode se concluir que todos os modelos construidos estimaram com
precisao e exatiddo (CCC > 0,70).
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Tabela 8 - Estatistica descritiva para a relagao entre os valores observpdaiites dos teores

(%) de MS105MO e PB da fase solida da digesta omasal de bavinos

ltem MS10% MQ?® PB'
Med!! Pred? Med!! Pred? Med!? Pred?
Média 90.4 90.6 95.7 95.6 11.9 12.0
Desvio padrao 1.05 0.83 1.44 1.28 1.36 1.74
Méximo 92.4 92.0 97.5 97.3 14.1 15.3
Minimo 89.2 89.1 93.3 93.3 9.9 9.6
R? - 0.659 - 0.901 - 0.546
CCcC - 0.785 - 0.943 - 0.733
Regresséo
Intercepto
Estimativa - -4.43 - -6.82 - 4.78
Erro-padrac - 16.782 - 8.209 - 1.589
Inclinacéo
Estimativa - 1.05 - 1.07 - 0.59
Erro-padrac - 0.185 - 0.086 - 0.131
P-valo? - 0.425 - 0.430 - 0.022
MSEP - 0.374 - 0.202 - 1.235
SB° - 0.039 - 0.012 - 0.015
Maf® - 0.001 - 0.008 - 0.479
Mof’ - 0.333 - 0.182 - 0.741

ICoeficiente de correlacéo de Pearstlbpeficiente de correlacédo e concordantdia; Bo=0 e p1 =1,
“Quadrado médio do erro de predicatés, ®Magnitude da flutuacéo aleatori&jutuacdo aleatéria c
modelo,®Matéria seca a 105°@Matéria organical®Proteina brutat'Medido por método laboratori

convencionall?Predito pelo modelo construido.



Tabela 9 - Estatistica descritiva para a relagdo entre os valores obseevadeditos dos teores (%) de EE, CNF, FDNcp e FDNi da fase
sélida da digesta omasal de bovinos.

60

ltem EE? CNP FDNcp° FDNi'?
Med!? Pred® Med!? Pred® Med'? Pred® Med!? Pred?®
Média 3.2 3.3 38.0 404 40.8 37.8 234 22.8
Desvio padréao 0.93 0.81 14.98 11.03 12.53 11.03 10.20 9.00
Méaximo 4.8 5.4 61.4 60.8 61.6 51.2 48.6 40.9
Minimo 1.7 2.3 18.0 27.6 20.7 15.4 4.2 1.0
R? - 0.789 - 0.647 - 0.810 - 0.733
CCC - 0.880 - 0.768 - 0.872 - 0.857
Regresséo
Intercepto
Estimativa - -0.20 - -6.94 - 1.86 - 1.09
Erro-padréo - 0.445 - 8.429 - 4.872 - 3.571
Inclinacéo
Estimativa - 1.02 - 1.11 - 1.03 - 0.98
Erro-padréo - 0.131 - 0.202 - 0.124 - 0.146
P-valo? - 0.518 - 0.468 - 0.113 - 0.876
MSEP - 0.176 - 77.287 - 35.268 - 24.929
SB° - 0.014 - 6.040 - 8.793 - 0.407
Maf® - 0.000 - 1.407 - 0.098 - 0.029
Mof’ - 0.161 - 69.840 - 26.377 - 24.493

Coeficiente de correlagdo de Pears@yeficiente de correlagdo e concordanttia;, o= 0 e B1 = 1,*Quadrado médio do erro de predicdbés ,*Magnitude
da flutuacéo aleatéridlutuacéo aleatéria do modef&xtrato Etérec’Carboidratos néo fibroso$Fibra insoltivel em detergente neutro corrigida para ci
e proteinast*Fibra insolivel em detergente neutro indigestitdedido por método laboratorial convencior&Predito pelo modelo construido.
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Figura 9 — Erros relativos da predicdo dos modelos de regressédo construidos para aetgores
matéria seca a 105°C (MS1083) matéria organica (MO)C) proteina bruta (PBYD) extrato etéreo
(EE), (E) carboidratos néo fibroso€KF), (F) fibra insolivel em detergente neutro corrigida para cinzas
e proteinas (FDNcpd (G) fibra insollivel em detergente neutro indigestivel (FDNi), em amostras de
fase solida de digesta omasal de bovinos.

Os gréficos com os valores medidos por métodos laboratoriais convencionais e
preditos pelos modelos construidos séo apresentados na Figura 10.
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Figura 10 — Valores medidos por métodos laboratoriais convencionais versus preditos pelos modelos
construidos para predizer os teores(d§ matéria seca a 105°C (MS1083) matéria organica (MO),

(C) proteina bruta (PBJD) extrato etéredHE), (E) carboidratos nao fibroso€NF), (F) fibra insoltvel

em detergente neutro corrigida para cinzas e proteinas (FDN&))fira insolivel em detergente
neutro indigestivel (FDNi), em amostras de fase sélida de digesta omasal de bovinos

Fase liquida da digesta omasal

Na Tabela 10 estdo apresentados os dados obtidos a partir de analises laboratoriais

convencionais realizados em amostras de fase liquida da digesta omasal de bosinos e a

informacBes sobre o tamanho dos conjuntos de calibracdo e validacdo e os pré-tratamentos

realizados em cada conjunto de dados.

Em todos os casos, os modelos construidos com pré-tratamentos dos espectros

apresentaram menores RMSECV, indicando um melhor ajuste e precisdo dos modelos que

passaram por pré-tratamentos.
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Tabela 10 - Andlise descritiva dos valores (%) das analises laboratoriais convencionais

realizadas em amostras de fase liquida da digesta omasal de bovinos.

Tamanho Matriz

Propriedadés Média Minimo Maximo DP? : —__ Pré-tratamentds
Calibracac Predicac

MS105 82,81 74,48 26,70 7,051 49x256 21x256 AE + Norm

MO 73,83 61,93 20,73 0,667 48x256 21x256 AE + Norm

PB 93,28 83,55 39,71 18,357 49x256 21x256 AE + Norm

EE 6,16 4,28 3,93 4,951 49x256 21x256 CLB + Norm

IMS105 = matéria seca a 105°C, MO = matéria organica, PB = proteina bruta, EE = extrat
’Desvio Padréo.
SAE = autoescalar, Norm = normalizar, CLB = correc¢édo da linha de base

Os espectros NIRS das amostras utilizadas (N = 74) de fase liquida de digesta omasal

séo apresentados na Figura 11

1000 1200 1400 1600
Comprimento de onda (nm)

Figura 11— Espectros NIR de amostras de fase liquida de digesta omasal

Selecao de variaveis
As regides do espectro que apresentam informacdes relevantes e que melhor estéo
correlacionadas com as propriedades avaliadas em amostras de fase liquida da digesta omasa

de bovinos podem ser visualizadas na Figura 12.
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Figura 12 - Regides do espectro das amostras de fase liquida de digesta omasal selecionadas pelos
algoritmos OPS para construgdo dos modelos para predigdo dos tephgdMigéria seca a 105°C
(MS105),(B) matéria organica (MO)C) proteina bruta (PB) (D) extrato etéreo (EE), em amostras

de da fase liquida da digesta omasal de bovinos

O nuamero de variaveis selecionadas pelos algoritmos OPS, numero de variaveis
latentes selecionadas e o0s parametros estatisticos calculados para todos os modelos esta
representadosaTabela 11.

Todos os modelos desenvolvidos para estimar a composicao da fase liquida da digesta
omasal apresentaram baixo RMSEP, sendo que desses, o para predicdo do teor de MO
apresentou um RP intermediario enquanto os demais apresentaram alto RP. Isso mostra que os
modelos possuem boa capacidade de predi¢do. Os gréaficos com os erros relativos da predicdo

para cada modelo podem ser visualizados na Figura 13.
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Tabela 11 -Resultados estatisticos para os modelos de predicdo da composic¢ao da fase liquida

da digesta omasal de bovinos.

Iteng
Modelog
nvars nlv. RMSEC RC RMSECV RCV RMSEP RP
MS105 50 2 0,033 0,93 0,035 0,913 0,055 0,921
EE 20 9 0,008 0,986 0,014 0,955 0,012 0,977
MO 150 7 0,017 0,9 0,023 0,818 0,037 0,478
PB 30 4 0,018 0,866 0,023 0,79 0,023 0,791

nvars = nimero de variaveis selecionadas pelos algoritmos OPS, nlv = nimero des\atéveis
RMSEC = raiz quadrada do erro quadratico médio da calibracdo, RC = coeficiente de&wda
calibragdo, RMSECYV = raiz quadrada do erro quadratico médio

MS105= matéria seca a 105°C, EE = extrato etéreo, MO = matéria organica, PB = proteina |

Os resultados da avaliacdo da validacdo externa para cada constituinte quimico
analisado encontram-s@ Tabela 12.

Os modelos construidos, ndo estimaram com acurécia as propriedades MS105, MO e
PB (P<0,05). Ja o modelo construido para estimar EE produziu estimativas condizentes ao
observado para tal propriedade (P>0,05). Ao visualizar o CCC, pode se concluir que os modelos
construidos para PB e EE estimaram com precisdo e exatiddo (CCC > 0,70), enquanto
modelos para MS105 e MO apresentaram baixa preciséo.

O modelo construido para estimar MS105 apresentou mais de 80% do MSEP atribuido
ao viés(SB) e magnitude de flutuacdo aleatoéria (Maf). Os outros modelos apresentaram maior
parte do MSEP associado a erros aleatérios (Mof).

Os gréficos com os valores medidos por métodos laboratoriais convencionais e
preditos pelos modelos construidos para amostras de fase liquida de digesta omasal sao

apresentados na Figutd.
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Figura 13 — Erros relativos da predicdo dos modelos de regressao construidos para oetéajes d
Matéria seca a 105°C (MS1083) matéria organica (MOJC) proteina bruta (PB) @) extrato etéreo
(EE) em amostras de fase liquida da digesta omasal de bovinos.
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Figura 14 — Valores medidos por métodos laboratoriais convencionais versus preditos
pelos modelos construidos pasteores déA) Matéria seca a 105°C (MS10%B) matéria organica
(MO), (C) proteina bruta (PB) €D) extrato etéreo (EE), em amostras de da fase liquida da digesta

omasal de bovinos.
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Tabela 12 -Estatistica descritiva para a relacéo entre os valores obses/pdaditos dos teores (%) de MS105, MO, PB e EE da fase liquida dtadige
omasal de bovinos.

ltem MS10% MQ?® PB'° EE!
Med!? Pred? Med!? Pred? Med!? Pred?® Med!? Pred?®
Média 87,3 82,5 73,7 75,3 27,6 28,7 8,9 9,4
Desvio padréo 5,73 3,42 3,61 3,09 3,32 3,28 5,10 4,94
Méaximo 93,3 86,4 79,8 80,8 33,5 35,8 16,5 16,8
Minimo 75,0 74,5 66,3 70,1 22,2 22,4 0,9 0,2
R? - 0,84 - 0,19 - 0,61 - 0,95
ccc - 0,54 - 0,42 - 0,75 - 0,97
Regresséo
Intercepto
Estimativa - -40,15 - 31,65 - 4,67 - -0,57
Erro-padréo - 12,355 - 17,743 - 4,097 - 0,532
Inclinacéo
Estimativa - 1,54 - 0,56 - 0,80 - 1,01
Erro-padréo - 0,150 - 0,235 - 0,142 - 0,050
P-valo? - <0,001 - 0,027 - 0,043 - 0,181
MSEP - 30,720 - 13,995 - 5,472 - 1,345
SB° - 22,698 - 2,665 - 1,138 - 0,219
Maf® - 3,294 - 1,772 - 0,410 - 0,003
Mof’ - 4,728 - 9,558 - 3,924 - 1,124

ICoeficiente de correlagdo de Pears@yeficiente de correlagdo e concordanttia;, o= 0 e B1 = 1,*Quadrado médio do erro de predicdbés ,*Magnitude
da flutuacdo aleatéridflutuacéo aleatéria do modefatéria seca a 105°€Extrato etéreo'°Fibra insolivel em detergente neutro corrigida para cin;

proteinasi!Fibra insolGvel em detergente neutro indigesti?®edido por método laboratorial convencioréPredito pelo modelo construido.
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CONCLUSAO

Os modelos de regresséo desenvolvidos para predicdo da composicado de amostras de
fezes de bovinos estimam corretamente os teores de MS105, MO, PB, EE, FDNcp e FDN.i.
Enquanto os desenvolvidos para predicdo da composi¢do de amostras de digesta omasal de
bovinos estimam corretamente os teores de MS105, MO, EE, FDNcp,eFONF na fase
sélida da digesta omasal, e na fase liquida da digesta omasal somente &tefwi dstimado

corretamente. Dessa forma, estes podem substituir os métodos laboratoriais convencionais.
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CONCLUSAO GERAL
Os modelos de regressdo construidos nesse estudo estimaram adequadamente a
composicao da silagem de milho com excecao da matéria organica(MO) das amostras de fezes,
das amostras de fase sélida de digesta omasal com excecédo da proteina bruta(PB), e somente
extrato etéreo foi estimado corretamente para amostras de fase liquida de digesta omasal

podendo entdo estes substituir os métodos convencionais de analises.

Os modelos desenvolvidos para predizer os parametros da degradabilidade ruminal da
silagem de milho, estimam corretamente as fragfes sollveis da matéridSgpdd@ e PB,
as fragdes potencialmente degradaveisi8a da fibra insolivel em detergente neutro (FDN)
a fracdo indegradavel da FDN,e as taxas de degradadéd&,daB e FDN. Tais resultados
demonstram o grande potencial de utilizacdo da espectroscopia NIR para predicdo da

degradabilidade ruminal da silagem de milho.

Assim, pode se concluir que a utilizacdo de modelos de regressdo associados a
espectroscopia NIR fornece uma boa ferramenta para avaliacdo nutricional. Dessa forma, m ais
estudos nessa area devem ser realizados visando aperfeicoar cada vez mais 0os modelos, ¢

abranger outros tipos de amostras e alimentos



