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RESUMO 

 
A mastite bovina subclínica é a principal causa de perdas econômicas na pecuária leiteira, sendo 
a Contagem de Células Somáticas (CCS) o indicador chave de inflamação e qualidade do leite. 
Métodos rápidos e de baixo custo são necessários para o monitoramento eficiente, e a 
Espectroscopia de Infravermelho por Transformada de Fourier (FTIR), que detecta alterações 
bioquímicas correlacionadas à CCS, desponta como alternativa promissora. Assim, o objetivo 
deste trabalho foi avaliar o desempenho de um modelo de regressão baseado no algoritmo 
Random Forest para a predição da CCS em amostras de leite de vacas da raça Jersey. Amostras 
de leite foram coletadas na Estação 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 seleção de variáveis espectrais 
utilizando o algoritmo Boruta e uma etapa posterior de filtragem por correlação para reduzir a 
redundância. O conjunto de dados foi dividido em 80% para treinamento e 20% para teste. A 
aplicação do Boruta inicialmente identificou 87 números de onda relevantes, mas após a 
filtragem por correlação, apenas cinco foram retidos: 2681, 1875, 1142, 1130 e 1018 cm−1. O 
modelo de regressão por Random Forest, treinado com essas cinco variáveis, apresentou 
desempenho restrito no conjunto de teste, com um coeficiente de determinação de R 2 = 0,246 e 
um RMSE de 728.477 células/mL. O R2 indica que o modelo explicou apenas cerca de 24,6% 
da variabilidade da CCS, e o alto RMSE demonstra um erro médio considerável, tornando o 
modelo inviável para quantificações regulatórias. Além disso, os limites  de detecção e 
quantificação revelaram que o modelo não é sensível o suficiente para níveis típicos de 
produção leiteira. Conclui-se que, apesar da identificação de bandas espectrais relacionadas à 
mastite, a redução extrema de variáveis, embora favorecendo a interpretação, comprometeu a 
capacidade preditiva do modelo. Dessa forma, estudos futuros devem considerar o uso de todo 
o espectro FTIR ou algoritmos híbridos para aprimorar a acurácia do método. 
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1 INTRODUÇÃO 

A produção de leite é um dos pilares da economia agropecuária global, com a 
qualidade do produto final sendo um fator determinante para a rentabilidade da atividade 
(STANEK; ŻÓŁKIEWSKI; JANUŚ, 2024). Nesse contexto, a mastite bovina, especialmente 
a forma subclínica, representa a principal causa de perdas econômicas nos rebanhos leiteiros, 
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resultando na diminuição da produção de leite e gordura, além de afetar a composição geral 
do produto, como a redução dos teores de lactose (CHENG; HAN, 2020). A Contagem de 
Células Somáticas (CCS) no leite é o principal indicador de inflamação da glândula mamária 
e, consequentemente, da qualidade sanitária do leite cru, sendo o seu monitoramento essencial 
para o manejo do rebanho. No Brasil, a legislação estabelece limites máximos de CCS que 
devem ser rigorosamente atendidos para a comercialização do leite (MAPA, 2018). 

Diante da necessidade de métodos de triagem rápidos e de baixo custo, a Espectroscopia 
de Infravermelho por Transformada de Fourier (FTIR) surge como uma alternativa promissora. 
Esta técnica avalia a composição química do leite de forma indireta, identificando alterações 
no perfil bioquímico, como proteínas, lipídios e lactose, que estão correlacionadas com a 
elevação da CCS causada pela inflamação (CHEN et al., 2014; MOURA et al., 2017). Para 
converter os dados espectrais complexos em estimativas quantitativas, técnicas avançadas de 
aprendizado de máquina, como a Random Forest, têm ganhado relevância (JAFARZADEH et 
al., 2021). O algoritmo Random Forest é um modelo preditivo não linear que oferece 
simplicidade, flexibilidade e robustez, sendo capaz de lidar com a alta dimensionalidade e 
colinearidade inerentes aos dados espectrais (BREIMAN, 2001). A aplicação de Random Forest 
para a predição da CCS a partir de espectros FTIR representa um passo importante na busca 
por ferramentas rápidas de diagnóstico e manejo da qualidade do leite. 

Dessa forma, o presente trabalho teve como objetivo avaliar o desempenho do modelo 
de regressão baseado no algoritmo Random Forest, utilizando números de onda selecionados 
por relevância espectral, para a predição da Contagem de Células Somáticas (CCS) em amostras 
de leite de vacas da raça Jersey em lactação. 
 
2 MATERIAL E MÉTODOS 

Amostras de leite foram coletadas na Estação Experimental Terras Baixas (ETB) da 
Embrapa Clima Temperado, localizada em Capão do Leão, Rio Grande do Sul (31° 49' 27" S e 
52° 26' 35" W). O objetivo da coleta foi compor um conjunto de amostras com ampla variação 
nos teores de células somáticas (CCS), essencial para o desenvolvimento e validação de 
modelos preditivos. Para isso, foram selecionadas vacas com diferentes graus de mastite, desde 
animais clinicamente saudáveis até casos subclínicos leves e moderados, garantindo uma 
representação abrangente do espectro de CCS encontrado na produção leiteira. Todas as vacas 
incluídas no estudo não haviam recebido antibióticos nos 30 dias anteriores à coleta. Antes da 
ordenha, os tetos foram higienizados com solução iodada e secos com papel toalha descartável. 
Os primeiros jatos de leite foram descartados, e as amostras foram coletadas manualmente por 
um ordenhador previamente treinado e com as mãos higienizadas. Imediatamente após a coleta, 
as amostras foram acondicionadas em caixas térmicas com temperatura controlada (5 °C ± 5 °C) 
e transportadas ao laboratório. 

A seleção dos números de onda mais informativos para a modelagem preditiva foi 
realizada em duas etapas, visando maximizar a relevância preditiva e minimizar a redundância 
espectral. Inicialmente, todas as variáveis espectrais foram submetidas ao algoritmo Boruta, um 
método baseado em Random Forest que compara a importância das variáveis reais com a de 
shadow features para identificar, de forma estatisticamente robusta, quais preditores são 
significativamente mais relevantes do que o acaso. Antes da aplicação do Boruta, os espectros 
foram pré-processados por meio de centralização na média seguida de escalonamento min-max. 
Após a identificação das variáveis confirmadas como importantes pelo Boruta, realizou-se 
uma segunda etapa de filtragem com base na correlação intervariável. Calculou-se a matriz de 
correlação de Pearson entre os números de onda selecionados, e pares de variáveis com 
coeficiente de correlação absoluta r ≥ 0.8 foram considerados altamente redundantes e 
eliminados para reduzir multicolinearidade. O conjunto resultante compõe as variáveis 
espectrais utilizadas nas etapas subsequentes de modelagem preditiva. 
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A predição do teor de CCS foi realizada por meio de regressão por Random Forest 
utilizando as variáveis selecionadas pelo boruta. O conjunto de dados foi dividido 
aleatoriamente em 80% para treinamento e 20% para teste, mantendo a representatividade da 
distribuição de concentrações. O modelo Random Forest foi ajustado com 500 árvores, com o 
número mínimo de observações por nó terminal fixado em 5 e o número de variáveis candidatas 
a cada divisão otimizado internamente pelo algoritmo. A avaliação do desempenho preditivo 
foi baseada nas seguintes métricas: coeficiente de determinação (R²), raiz do erro quadrático 
médio (RMSE), limite de decisão (CCα), capacidade de detecção (CCβ), limite de detecção 
(LOD) e limite de quantificação (LOQ). A validação do modelo foi realizada no conjunto de 
teste independente, garantindo uma estimativa realista da capacidade preditiva. Todos os 
cálculos foram implementados na linguagem R (versão 4.4.3), utilizando o pacote 
randomForest. 
 
3 RESULTADOS E DISCUSSÃO 

Para a seleção dos números de onda com maior capacidade preditiva foi utilizado o 
algoritmo boruta. A aplicação do algoritmo Boruta identificou 87 números de onda como 
estatisticamente relevantes para a predição do teor de CCS. Essas variáveis representam regiões 
espectrais com maior poder discriminante em relação à resposta analítica, superando 
consistentemente as shadow features geradas aleatoriamente (KURSA; RUDNICKI, 2010). 
Contudo, uma análise de correlação entre essas variáveis revelou alta redundância espectral, 
comum em dados FTIR devido à natureza contínua e suave dos espectros. Após a remoção de 
variáveis com r ≥ 0,8, apenas cinco números de onda foram retidos no conjunto final: 2681, 
1875, 1142, 1130 e 1018 cm-1. Essa redução drástica, de 87 para 5 variáveis, demonstra que, 
embora muitas regiões espectrais contenham informação relevante, grande parte dela é 
altamente colinear. A retenção de um conjunto mínimo e não redundante não apenas simplifica 
o modelo, mas também melhora sua interpretabilidade e robustez, mitigando riscos  de 
sobreajuste [referência]. 

Os números de onda selecionados correspondem a regiões vibracionais frequentemente 
associadas a ligações funcionais relevantes em matrizes biológicas ou orgânicas. Os números 
de onda identificados em sua análise FTIR de leite (2681, 1875, 1142, 1130 e 1018 cm-1) 
correspondem a regiões do espectro infravermelho associadas a diferentes grupos funcionais 
presentes nos componentes do leite. Em geral, bandas próximas de 2681 cm-1 podem estar 
relacionadas a estiramentos C-H de grupos aldeídos ou a sobretons de ligações C=O, embora 
essa região não seja típica para os principais constituintes do leite. A região em torno de 1875 
cm-1 normalmente está associada a sobretons ou combinações de vibrações de carbonilas 
(C=O), que podem estar presentes em pequenas quantidades em compostos como ácidos 
orgânicos  (TOLEDO-ALVARADO et  al.,  2021;  WANG; HULZEBOSCH; BOVENHUIS, 
2016). As bandas em 1142, 1130 e 1018 cm-1 são características de estiramentos C-O e C-C, 
frequentemente atribuídas a carboidratos como a lactose, além de possíveis contribuições de 
fosfatos e outros ésteres presentes no leite (HOSSEINI et al., 2021; TOLEDO-ALVARADO et 
al., 2021). Quanto á associação desses números de onda ao CCS, alguns estudos mostram  que 
regiões específicas do espectro FTIR, especialmente a chamada "região de impressão digital" 
(aproximadamente 925–1582 cm-1, onde estão 1142, 1130 e 1018 cm-1), apresentam forte 
correlação com o CCS, pois refletem mudanças em componentes como lactose, proteínas e 
outros constituintes químicos do leite afetados por mastite ou inflamação da glândula 
mamária (DU et al., 2023). O CCS elevado está associado a alterações na composição do 
leite, como redução de lactose e caseína, e aumento de certos ácidos e proteínas do soro, o que 
pode modificar as bandas do FTIR nessas regiões (PEGOLO et al., 2021). 

A partir dos números de onda selecionados, foi realizado a análise random forest para a 
realização da previsão. O modelo de regressão por Random Forest, treinado com os cinco 
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números de onda selecionados, apresentou um coeficiente de determinação de R2 = 0,246 e um 
erro quadrático médio raiz de 728.477 células/mL, mostrando um alto grau de dispersão como 
mostrado na Figura 1. Esses resultados indicam que o modelo possui capacidade limitada de 
predição, explicando apenas cerca de 24,6% da variabilidade observada na CCS no leite, 
sugerindo que, embora as bandas espectrais selecionadas contenham informação relevante, elas 
não capturam toda a complexidade química associada à variação de CCS (PEGOLO et al., 
2021). Esse valor relativamente baixo é consistente com a natureza intrínseca da análise de CCS 
por FTIR: a concentração celular não possui assinatura espectral direta, mas correlaciona-se 
indiretamente com alterações no perfil bioquímico do leite, como proteínas, lipídios, eletrólitos, 
causadas pela inflamação mamária (DU, 2024; JULMOHAMMAD et al., 2024). 
 

 

 
Figura 1. Correlação entre os valores observados e preditos de células somáticas (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 considerável, especialmente  quando comparado ao intervalo  típico de CCS em leite (de 
~50.000 a >2.000.000 células/mL). Este valor é mais alto do que o limite estabelecido pela 
legislação brasileira, de 500000 células/mL (MAPA, 2018), o que torna inviável para 
quantificações. Além disso, Os parâmetros de desempenho analítico, CCα (1.200.671 
células/mL),  CCβ (2.401.343 células/mL),  LOD (10.097.192 células/mL)  e LOQ (30.597.551 
células/mL), revelam que o modelo não é sensível o suficiente para detecção ou quantificação 
confiável de CCS em níveis típicos de produção leiteira. Valores de LOD e LOQ superiores a 
107 e 3×107 células/mL, respectivamente, estão muito acima do limite máximo permitido pela 
regulamentação brasileira. 
 
4 CONCLUSÃO 

O presente estudo demonstrou o potencial, mas também as limitações, do uso da 
espectroscopia FTIR associada ao algoritmo Random Forest para a predição da CCS em leite 
bovino. Embora tenha sido possível identificar bandas espectrais relacionadas a alterações 
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químicas características da mastite, o modelo apresentou desempenho restrito, indicando que a 
relação entre o perfil espectral e a CCS é complexa e não linear. A redução extrema de variáveis, 
apesar de favorecer a interpretação 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 híbridos ou integrados a dados 
complementares, como informações químicas e clínicas, a fim de aprimorar a acurácia e a 
aplicabilidade do método no monitoramento da qualidade do leite. 
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