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RESUMO: O presente estudo possui como objetivo a analise do desempenho de técnicas de
processamento digital de sinais e aprendizagem de maquina para predi¢do de SST em uvas da
variedade Cabernet Sauvignon com uso da espectroscopia VIS-NIR. Os dados espectrais
foram submetidos a diferentes pré-processamentos, dentre eles a transformada wavelet, filtro
passa-baixa, filtro da mediana e da média movel, com posterior diferenciacdo por Savitzky-
Golay e normalizagdo por MSC e SNV. Os modelos matematicos de regressdo utilizados
foram a regressdo por quadrados minimos parciais (PLSR) e regressdo por vetores de suporte
(SVR) para correlagdo com o atributo de qualidade SST. A predicdo do atributo SST
apresentou como melhor resultado um R? da validagéo externa igual a 0,9654 e RMSEP igual
a 1,2553 °Brix, através da regressdo por SVR e alisamento por transformada wavelet. O
estudo demonstrou a superioridade das técnicas baseadas em aprendizagem de maquina e
processamento digital de sinais em detrimento dos métodos convencionais.
PALAVRAS-CHAVE: atributo de qualidade, aprendizagem de maquina, processamento
digital de sinais.

WAVELET TRANSFORM AND SUPPORT VECTOR MACHINES FOR TSS
PREDICTION IN VINIFEROUS GRAPES USING VIS-NIR SPECTROSCOPY

ABSTRACT: This study aims to analyze the performance of digital signal processing
techniques and machine learning to predict SST in Cabernet Sauvignon grapes using VIS-NIR
spectroscopy. The spectral data were submitted to different pre-processing, among them the
wavelet transform, low-pass filter, median and moving average filters, with subsequent
differentiation by Savitzky-Golay and normalization by MSC and SNV. The mathematical
regression models used were by partial least squares regression (PLSR) and by support
vectors regression (SVR) for correlation with the SST quality attribute. The prediction of the
SST attribute presented as the best result an external validation R? equal to 0.9654 and
RMSEP equal to 1.2553 °Brix, through SVR regression and smoothing by wavelet
transformation. The study demonstrated the superiority of techniques based on machine
learning and digital signal processing over conventional methods.
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INTRODUCAO: A uva é uma das frutas mais cultivadas no mundo, alcancando a marca de
aproximadamente 75 milhdes de toneladas produzidas por ano, sendo a maior parte dessa



producdo destinada a fabricagdo de vinho (FAO-OIV, 2016). Dentre as variedades destinadas
a esse mercado, destaca-se a Cabernet Sauvignon, que apresentou a maior area de cultivo
dentre as demais variedades nos ultimos anos (OIV, 2017). Para alcancar uma boa qualidade
do vinho produzido, a industria vinicola deve observar os atributos de qualidade das uvas
utilizadas no processo. Sendo assim, torna-se essencial avaliar o atributo sdlidos soluveis
totais (SST), que indica a quantidade de acucares existentes no fruto. Entretanto, a avaliacdo
das qualidades internas das uvas é realizada através de processos complexos, laboriosos e
demorados, em que um trabalho manual intenso é exigido. Ademais, as amostras utilizadas
precisam ser destruidas para que as analises quimicas sejam realizadas. A espectroscopia de
refletdncia VIS-NIR tem se destacado na area de ciéncia de alimentos para a determinacéo
dos atributos de qualidade por ser uma técnica simples, ndo destrutiva e por apresentar
resultados rapidos. Entretanto, o grande volume de dados fornecido pela espectroscopia VIS-
NIR contém informagBes ndo desejadas, além de ruido. Assim, para que as informacdes
analiticas contidas nos sinais espectrais das uvas possam ser associadas a SST, torna-se
necessario realizar determinados tratamentos matematicos sobre os dados. Apos isso, esses
podem entdo ser utilizados para a calibracdo de modelos de regressao multivariada. Assim, o
presente estudo possuiu como objetivo determinar o desempenho da transformada wavelet e
méaquinas de vetores de suporte para predicdo de SST em uvas viniferas com uso de
espectroscopia VIS-NIR.

MATERIAL E METODOS: As amostras de uva (Vitis vinifera L.) da variedade Cabernet
Sauvignon foram coletadas de um vinhedo localizado na regido do Vale do Submédio Séo
Francisco (Lagoa Grande, Pernambuco, Brasil). Foram coletadas 576 bagas em diferentes
estddios de maturacdo, sendo cada submetida a um espectrorradidmetro FieldSpec 3
(Analytical Spectral Devices, Boulder, Colorado, USA), com campo de visdo do sensor optico
de 8°, faixa de 350 a 2500 nm, resolucéo de 3 a 10 nm, tempo de varredura de 100 ms e fonte
de luz de quartzo-tungsténio-halogénio de 70 watts. Os valores de refletdncia foram
transformados em absorbéncia. As bandas de ondas ruidosas em ambas as extremidades do
espectro foram removidas e apenas dados espectrais nas regides de 450 a 1800 nm foram
utilizados na analise de dados. A determinacdo de solidos soluveis totais (SST) foi realizada a
partir da leitura direta em refratdmetro digital (HI 96804, Hanna Instruments, USA),
utilizando-se duas gotas da amostra triturada e homogeneizada, com o0s resultados expressos
em °Brix. Quatro diferentes técnicas para alisamento foram aplicadas com o objetivo de
remover ruidos aleatérios e aumentar a relacdo sinal/ruido dos espectros (CEN et al., 2007),
sendo eles o filtro da mediana, filtro da média movel, filtro passa-baixa, e a transformada
wavelet. Os filtros da mediana e média moével foram testados com valores de janela entre 7 e
27 pontos, enquanto o filtro passa-baixa foi construido para ordens igual a 10, 20 e 26, com
frequéncias de corte entre 200 e 1000 Hz. Os filtros wavelet utilizou-se de duas técnicas para
limiarizacdo, sendo o global threshold e o scale-adaptive threshold (DONOHO et al., 1994).
Foram utilizadas as funcdes-mae daubechies, symlets e coiflets. Nos experimentos com
transformada wavelet, optou-se por testar a técnica de alisamento em partes do sinal, assim
como no espectro inteiro, pois notou-se a deterioracdo de faixas do sinal que ndo continham
ruido. As faixas de espectro selecionadas foram 450-600 nm e 1400-1800 nm. Para a
diferenciagéo, foi aplicada a primeira e segunda derivada por Savitzky-Golay, com polindbmio
de segundo grau e janelas de tamanho 7 e 21 pontos. Para a normalizacgdo utilizou-se MSC e
SNV. Os modelos preditivos utilizados foram a regressdo por quadrados minimos parciais
(PLSR) e regressdo por maquinas de vetores de suporte (SVR). Os modelos de regressao
foram calibrados através das duas técnicas (PLSR e SVR), e validados atraves da validagéo
cruzada 10-fold. Por fim, os melhores modelos obtidos foram submetidos a validagdo externa



para a avaliacdo de sua capacidade preditiva. A avaliacdo de desempenho dos modelos foi
realizada através das métricas R2 e RMSE das validagdes cruzada e externa.

RESULTADOS E DISCUSSAO: O modelo SVR apresentou melhores resultados que o
modelo PLSR em todas as métricas, conforme a Tabela 1. Apesar da SVR utilizar a maioria
das amostras para a construcdo da funcdo epsilon-intensive, 0 modelo apresentou uma boa
capacidade de generalizagdo, com RMSECV (root means standard error cross-validation) de
0,8565 °Brix. Os resultados para validacdo externa mostraram-se bons da mesma forma, com
R2 alcancando 0,9654 e RMSEP (root means standard error prediction) de 1,2553 °Brix. Além
disso, 0 modelo alcancou um custo C igual a 1, indicando uma baixa complexidade do
modelo e uma tolerancia média a erros.

TABELA 1. Desempenho dos modelos PLSR e SVR para predicdo de SST em uvas viniferas.

Validacdo cruzada Validacdo externa

Atributo Modelo Pré-tratamento VL/IVS R RMSECV R2 RMSEP
PLSR  Nenhum 9 0,9199 1,8518 0,9168 1,9736
sST SVR Nenhum 370 0,9048 2,0715 0,9266 1,9605
PLSR  Mediana 9/SG1st2x7/MSC* 7 0,9679 1,1703 0,9483 1,5232
SVR R1-ST-symlets 3/SG1st2x21/SNV** 344  0,9828 0,8565 0,9654 1,2553

* Alisamento por filtro da mediana com janela de tamanho 9, diferenciagéo por primeira derivada com polindmio de ordem 2 e
janela de tamanho 7 e normalizagdo por MSC. ** Alisamento por transformada wavelet, utilizando a funcdo-mae symlets 3, com
threshold scale-adaptive, aplicada no espectro inteiro, diferenciacdo por primeira derivada com polinémio de ordem 2 janela de
tamanho 21 e normalizacdo por SNV.

A necessidade do emprego de processamento dos sinais espectrais € evidenciada ao observar
as métricas obtidas para os dados brutos. O modelo PLSR apresentou complexidade maior ao
utilizar 9 variaveis latentes para explicar a covariancia entre os dados, alcancando coeficientes
de determinacdo menores que aqueles obtidos apds o pré-processamento, enquanto os valores
para RMSE encontrados foram maiores. Este mesmo comportamento foi observado no
modelo SVR, que necessitou de uma maior quantidade de vetores de suporte para a
construcdo da funcao de regressao. O emprego do espectro inteiro para alisamento mostrou-se
a melhor abordagem para alisamento, apesar de que com a utilizacdo de apenas duas faixas
obteve-se um desempenho ligeiramente inferior. A predominancia da transformada wavelet no
alisamento dos sinais espectrais ja era esperada, pois ela permite a atenuacdo ou remoc¢éo de
coeficientes menos significantes de acordo com um limiar. Da mesma forma, a SVR mostrou-
se superior a PLSR, devido a sua busca pelos vetores de suporte que melhor constroem a
funcdo epsilon-intensive. O modelo PLSR construido mostrou-se mais simples que o
construido por HERRERA et al. (2003), que construiram um modelo de 20 variaveis com
base na espectroscopia de transmitancia para a faixa 650-1100 nm. Esses mesmos autores
alcancaram um valor de R2 para validacdo interna igual a 0,942, inferior ao obtido no presente
estudo. Os erros médios quadraticos para validagdo externa mostraram-se menores,
alcancando o valor de 1,06 °Brix, mas com RMSECV maior (2,96 °Brix).

CONCLUSOES: Os resultados demonstraram a superioridade da SVR para predicdo de SST
em uvas da variedade Cabernet Sauvignon, ao apresentar um modelo de regresséo robusto e
generalista, alcangando altos coeficientes de determinagdo e RMSE baixos. Demonstrou-se
também que técnicas baseadas em processamento digital de sinais sdo superiores as demais
técnicas comumente adotadas, tendo em vista que o emprego da transformada wavelet para
alisamento resultou em uma reducédo da complexidade dos modelos SVR, ao utilizar valores
para C inferiores, além de contribuir para um desempenho superior.
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