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RESUMO

A mastite bovina subclinica ¢ a principal causa de perdas econdmicas na pecuaria leiteira, sendo
a Contagem de Células Somaticas (CCS) o indicador chave de inflamagdo e qualidade do leite.
Métodos rapidos e de baixo custo sdo necessarios para o monitoramento eficiente, e a
Espectroscopia de Infravermelho por Transformada de Fourier (FTIR), que detecta alteragdes
bioquimicas correlacionadas a CCS, desponta como alternativa promissora. Assim, o objetivo
deste trabalho foi avaliar o desempenho de um modelo de regressdo baseado no algoritmo
Random Forest para a predi¢do da CCS em amostras de leite de vacas da raga Jersey. Amostras
de leite foram coletadas na Estacao Experimental Terras Baixas da Embrapa Clima Temperado,
provenientes de vacas com diferentes graus de mastite, e a coleta seguiu rigorosos
procedimentos de higiene. A modelagem preditiva envolveu a selegdo de varidveis espectrais
utilizando o algoritmo Boruta e uma etapa posterior de filtragem por correlagdo para reduzir a
redundéncia. O conjunto de dados foi dividido em 80% para treinamento e 20% para teste. A
aplicagdo do Boruta inicialmente identificou 87 nimeros de onda relevantes, mas apos a
filtragem por correlagdo, apenas cinco foram retidos: 2681, 1875, 1142, 1130 ¢ 1018 cm™!. O
modelo de regressdo por Random Forest, treinado com essas cinco variaveis, apresentou
desempenho restrito no conjunto de teste, com um coeficiente de determinagdo de R?=0,246 ¢
um RMSE de 728.477 células/mL. O R?indica que o modelo explicou apenas cerca de 24,6%
da variabilidade da CCS, e o alto RMSE demonstra um erro médio consideravel, tornando o
modelo invidvel para quantificacdes regulatorias. Além disso, os limites de deteccdo e
quantificagdo revelaram que o modelo ndo ¢ sensivel o suficiente para niveis tipicos de
produgdo leiteira. Conclui-se que, apesar da identificagdo de bandas espectrais relacionadas a
mastite, a reducdo extrema de varidveis, embora favorecendo a interpretagdo, comprometeu a
capacidade preditiva do modelo. Dessa forma, estudos futuros devem considerar o uso de todo
o espectro FTIR ou algoritmos hibridos para aprimorar a acuracia dométodo.
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1 INTRODUCAO

A producdo de leite ¢ um dos pilares da economia agropecudria global, com a
qualidade do produto final sendo um fator determinante para a rentabilidade da atividade
(STANEK; ZOLKIEWSKI; JANUS, 2024). Nesse contexto, a mastite bovina, especialmente
a forma subclinica, representa a principal causa de perdas econdmicas nos rebanhos leiteiros,
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resultando na diminuicdo da producdo de leite e gordura, além de afetar a composicao geral
do produto, como a redugao dos teores de lactose (CHENG; HAN, 2020). A Contagem de
Células Somaticas (CCS) no leite ¢ o principal indicador de inflamacdo da glandula mamaria
e, consequentemente, da qualidade sanitaria do leite cru, sendo o seu monitoramento essencial
para o manejo do rebanho. No Brasil, a legislagdo estabelece limites maximos de CCS que
devem ser rigorosamente atendidos para a comercializacdo do leite (MAPA, 2018).

Diante da necessidade de métodos de triagem rapidos e de baixo custo, a Espectroscopia
de Infravermelho por Transformada de Fourier (FTIR) surge como uma alternativa promissora.
Esta técnica avalia a composicdo quimica do leite de forma indireta, identificando altera¢des
no perfil bioquimico, como proteinas, lipidios e lactose, que estdo correlacionadas com a
elevacao da CCS causada pela inflamag¢do (CHEN et al., 2014; MOURA et al., 2017). Para
converter os dados espectrais complexos em estimativas quantitativas, técnicas avangadas de
aprendizado de maquina, como a Random Forest, t€m ganhado relevancia (JAFARZADEH et
al.,, 2021). O algoritmo Random Forest ¢ um modelo preditivo nao linear que oferece
simplicidade, flexibilidade e robustez, sendo capaz de lidar com a alta dimensionalidade e
colinearidade inerentes aos dados espectrais (BREIMAN, 2001). A aplicacao de Random Forest
para a predicdo da CCS a partir de espectros FTIR representa um passo importante na busca
por ferramentas rapidas de diagnostico e manejo da qualidade do leite.

Dessa forma, o presente trabalho teve como objetivo avaliar o desempenho do modelo
de regressao baseado no algoritmo Random Forest, utilizando niumeros de onda selecionados
por relevancia espectral, para a predicao da Contagem de Células Somaticas (CCS) em amostras
de leite de vacas da raga Jersey em lactacao.

2 MATERIAL E METODOS

Amostras de leite foram coletadas na Estagdo Experimental Terras Baixas (ETB) da
Embrapa Clima Temperado, localizada em Capao do Ledo, Rio Grande do Sul (31°49'27" Se
52°26'35" W). O objetivo da coleta foi compor um conjunto de amostras com ampla variacao
nos teores de células somaticas (CCS), essencial para o desenvolvimento e validacdo de
modelos preditivos. Para isso, foram selecionadas vacas com diferentes graus de mastite, desde
animais clinicamente sauddveis até casos subclinicos leves e moderados, garantindo uma
representacao abrangente do espectro de CCS encontrado na produgao leiteira. Todas as vacas
incluidas no estudo ndo haviam recebido antibidticos nos 30 dias anteriores a coleta. Antes da
ordenha, os tetos foram higienizados com solucao iodada e secos com papel toalha descartavel.
Os primeiros jatos de leite foram descartados, e as amostras foram coletadas manualmente por
um ordenhador previamente treinado e com as maos higienizadas. Imediatamente apds a coleta,
as amostras foram acondicionadas em caixas térmicas com temperatura controlada (5 °C =5 °C)
e transportadas ao laboratorio.

A selecdo dos nimeros de onda mais informativos para a modelagem preditiva foi
realizada em duas etapas, visando maximizar a relevancia preditiva e minimizar a redundancia
espectral. Inicialmente, todas as varidveis espectrais foram submetidas ao algoritmo Boruta, um
método baseado em Random Forest que compara a importancia das variaveis reais com a de
shadow features para identificar, de forma estatisticamente robusta, quais preditores sdo
significativamente mais relevantes do que o acaso. Antes da aplicagao do Boruta, os espectros
foram pré-processados por meio de centralizagdo na média seguida de escalonamento min-max.
Apo6s a identificacdo das variaveis confirmadas como importantes pelo Boruta, realizou-se
uma segunda etapa de filtragem com base na correlagdo intervariavel. Calculou-se a matriz de
correlagdo de Pearson entre os nimeros de onda selecionados, e pares de varidveis com
coeficiente de correlagdo absoluta r > 0.8 foram considerados altamente redundantes e
eliminados para reduzir multicolinearidade. O conjunto resultante compde as variaveis
espectrais utilizadas nas etapas subsequentes de modelagem preditiva.

DOI: 10.51161/iv-convet/66219



Revista Multidisciplinar em Satude ISSN: 2675-8008 V. 6,N24, 2025

A predi¢cdo do teor de CCS foi realizada por meio de regressdo por Random Forest
utilizando as variaveis selecionadas pelo boruta. O conjunto de dados foi dividido
aleatoriamente em 80% para treinamento e 20% para teste, mantendo a representatividade da
distribuicao de concentragdes. O modelo Random Forest foi ajustado com 500 arvores, com o
numero minimo de observagdes por nd terminal fixado em 5 e o ntimero de varidveis candidatas
a cada divisdo otimizado internamente pelo algoritmo. A avaliagdo do desempenho preditivo
foi baseada nas seguintes métricas: coeficiente de determinacdo (R?), raiz do erro quadratico
médio (RMSE), limite de decisao (CCa), capacidade de detecg¢ao (CCP), limite de deteccao
(LOD) e limite de quantificacdo (LOQ). A validacdo do modelo foi realizada no conjunto de
teste independente, garantindo uma estimativa realista da capacidade preditiva. Todos os
calculos foram implementados na linguagem R (versio 4.4.3), utilizando o pacote
randomForest.

3 RESULTADOS E DISCUSSAO

Para a selecdo dos numeros de onda com maior capacidade preditiva foi utilizado o
algoritmo boruta. A aplicagdo do algoritmo Boruta identificou 87 niimeros de onda como
estatisticamente relevantes para a predicao do teor de CCS. Essas variaveis representam regioes
espectrais com maior poder discriminante em relagdo a resposta analitica, superando
consistentemente as shadow features geradas aleatoriamente (KURSA; RUDNICKI, 2010).
Contudo, uma andlise de correlagdo entre essas varidveis revelou alta redundancia espectral,
comum em dados FTIR devido a natureza continua e suave dos espectros. Apds a remogao de
variaveis com r > 0,8, apenas cinco nimeros de onda foram retidos no conjunto final: 2681,
1875, 1142, 1130 € 1018 cm!. Essa redugdo drastica, de 87 para 5 varidveis, demonstra que,
embora muitas regides espectrais contenham informagdo relevante, grande parte dela ¢
altamente colinear. A reten¢ao de um conjunto minimo e ndo redundante ndo apenas simplifica
o modelo, mas também melhora sua interpretabilidade e robustez, mitigando riscos de
sobreajuste [referéncial.

Os ntimeros de onda selecionados correspondem a regides vibracionais frequentemente
associadas a ligagdes funcionais relevantes em matrizes bioldgicas ou organicas. Os niimeros
de onda identificados em sua analise FTIR de leite (2681, 1875, 1142, 1130 e¢ 1018 cm!)
correspondem a regides do espectro infravermelho associadas a diferentes grupos funcionais
presentes nos componentes do leite. Em geral, bandas proximas de 2681 ¢cm! podem estar
relacionadas a estiramentos C-H de grupos aldeidos ou a sobretons de ligacdes C=0, embora
essa regido nao seja tipica para os principais constituintes do leite. A regido em torno de 1875
cm’! normalmente esta associada a sobretons ou combinac¢des de vibragdes de carbonilas
(C=0), que podem estar presentes em pequenas quantidades em compostos como acidos
organicos (TOLEDO-ALVARADO et al., 2021; WANG; HULZEBOSCH; BOVENHUIS,
2016). As bandas em 1142, 1130 ¢ 1018 cm-! sdo caracteristicas de estiramentos C-O ¢ C-C,
frequentemente atribuidas a carboidratos como a lactose, além de possiveis contribui¢des de
fosfatos e outros ésteres presentes no leite (HOSSEINI et al., 2021; TOLEDO-ALVARADO et
al., 2021). Quanto & associagdo desses numeros de onda ao CCS, alguns estudos mostram que
regides especificas do espectro FTIR, especialmente a chamada "regido de impressao digital"
(aproximadamente 925-1582 cm!, onde estdo 1142, 1130 ¢ 1018 cm™'), apresentam forte
correlacdo com o CCS, pois refletem mudancas em componentes como lactose, proteinas e
outros constituintes quimicos do leite afetados por mastite ou inflamag¢do da glandula
mamaria (DU et al., 2023). O CCS elevado esta associado a alteragdes na composi¢ao do
leite, como redugdo de lactose e caseina, € aumento de certos acidos e proteinas do soro, o que
pode modificar as bandas do FTIR nessas regides (PEGOLO et al., 2021).

A partir dos nimeros de onda selecionados, foi realizado a analise random forest para a
realizagdo da previsdo. O modelo de regressio por Random Forest, treinado com os cinco
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numeros de onda selecionados, apresentou um coeficiente de determinagdo de R? = 0,246 e um
erro quadratico médio raiz de 728.477 células/mL, mostrando um alto grau de dispersao como
mostrado na Figura 1. Esses resultados indicam que o modelo possui capacidade limitada de
predi¢do, explicando apenas cerca de 24,6% da variabilidade observada na CCS no leite,
sugerindo que, embora as bandas espectrais selecionadas contenham informacao relevante, elas
ndo capturam toda a complexidade quimica associada a variagdo de CCS (PEGOLO et al.,
2021). Esse valor relativamente baixo ¢ consistente com a natureza intrinseca da analise de CCS
por FTIR: a concentragdo celular ndo possui assinatura espectral direta, mas correlaciona-se
indiretamente com alteragdes no perfil bioquimico do leite, como proteinas, lipidios, eletrolitos,
causadas pela inflamacao mamaria (DU, 2024; JULMOHAMMAD et al., 2024).
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Figura 1. Correlacdo entre os valores observados e preditos de células somaticas (CCS) por
Random Forest.

O RMSE de 728.477 células/mL reflete o erro médio absoluto entre os valores preditos
e observados, indicando que, em média, o modelo erra em cerca de 728 mil células/mL, um
valor consideravel, especialmente quando comparado ao intervalo tipico de CCS em leite (de
~50.000 a >2.000.000 células/mL). Este valor ¢ mais alto do que o limite estabelecido pela
legislacdo brasileira, de 500000 célulassmL (MAPA, 2018), o que torna inviavel para
quantificagdes. Além disso, Os parametros de desempenho analitico, CCa (1.200.671
células/mL), CCP (2.401.343 células/mL), LOD (10.097.192 células/mL) e LOQ (30.597.551
células/mL), revelam que o modelo ndo € sensivel o suficiente para deteccao ou quantificacdo
confidvel de CCS em niveis tipicos de producao leiteira. Valores de LOD e LOQ superiores a
107 e 3x107 células/mL, respectivamente, estdo muito acima do limite maximo permitido pela
regulamentacdo brasileira.

4 CONCLUSAO

O presente estudo demonstrou o potencial, mas também as limitagdes, do uso da
espectroscopia FTIR associada ao algoritmo Random Forest para a predicao da CCS em leite
bovino. Embora tenha sido possivel identificar bandas espectrais relacionadas a alteragdes
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quimicas caracteristicas da mastite, o0 modelo apresentou desempenho restrito, indicando que a
relacdo entre o perfil espectral e a CCS € complexa e nao linear. A reducdo extrema de variaveis,
apesar de favorecer a interpretacdo dos resultados, comprometeu a capacidade preditiva do
modelo. Dessa forma, abordagens futuras devem considerar o uso de todo o espectro FTIR,
técnicas de pré-processamento mais sofisticadas e algoritmos hibridos ou integrados a dados
complementares, como informagdes quimicas e clinicas, a fim de aprimorar a acuracia e a
aplicabilidade do método no monitoramento da qualidade do leite.
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