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RESUMO

A ingestdo individual de nutrientes, bem como variaveis relacionadas a esta caracteristica sdo
essenciais dentro de um sistema de nutricdo de precisdo e ainda assim dificeis de medir
individualmente quando se tem animais criados em grupo. Foi proposto que as informacoes
quimicas contidas nas fezes sdo representativas da dieta consumida e estdo relacionadas a
ingestdo e digestibilidade. A espectroscopia no infravermelho proximo (NIRS) para analisar
234 amostras fecais de 64 vacas leiteiras em lactagdo alimentadas com TMR, de 5 experimentos
realizados em condicGes semelhantes, nos quais foram analisados o CMS individual medido
em um tie-stall, digestibilidade e composi¢do da dieta consumida (PB, FDN e amido) e selecédo
de particulas de alimentos. Foram utilizados dois softwares para as analises estatisticas dos
dados, os software The Unscrambler e Python. Os espectros foram analisados com regressor de
minimos quadrados parciais (PLSR), support vector machine (SVR), k-nearest neighbors
regressor (KNNR) e gradient boosting regressor (GBR) com ou sem pre-tratamento do
conjunto de dados (MSC ou SNV). Duas estratégias de validacdo foram testadas: remover do
conjunto de treinamento todos os pontos de dados de um animal (deixar um animal de fora -
LOAOQ) ou de um experimento (LOEO) e usar o conjunto de dados excluido para testar o
algoritmo. Nao foram encontradas grandes diferencas entre os algortimos, o melhor algoritimo
variou de acordo com a variavel estudada. A melhor estratégia de validacdo foi a LOAO. Para
valiacdo dos modelos utilizamos 0 RMSE. O CMS apresentou erro de 2,98 Kg/d, acompanhado
e valores inferiores a 0,5% para composi¢do da dieta consumida. Para digestibilidades foram
obtidos valores de RMSE inferiores a 8,71%. A melhor acuracia para selecdo de particulas foi
da peneira de 8mm, com erro médio de 8,85%. Para EUN a média foi de 2,65% e para EA igual
a 0,23 Kg leite/ Kg MS. Concluimos que a andlise de dados espectrais recebe influéncia de
diversos fatores externos que irdo determinar qual melhor método a ser utilizado para se obter
melhores resultados. E importante notar que, embora os resultados sejam promissores e as
estratégias de validagdo visem minimizar o emaranhamento bioldgico dentro de uma vaca ou
ensaio, 0 conjunto de dados veio inteiramente do mesmo rebanho. Assim, é possivel que o
modelo seja menos preciso quando usado em um rebanho e ambientes completamente
diferentes. E necesséario que estes algoritmos sejam explorados, buscando pelos melhores
hiperparametros, utilizando conjunto de dados maiores e com validacdo externa para verificar
a aplicabilidade desses modelos.

Palavras-Chaves: Machine learning. Estratégias de validacdo. F.NIRS. Nutricdo de precisdo.



ABSTRACT

The individual intake of nutrients, as well as variables related to this characteristic are essential
within a system of precision nutrition and yet difficult to measure individually when you have
group-raised animals. It has been proposed that the chemical information contained in the faeces
is representative of the diet consumed and is related to ingestion and digestibility. Near infrared
spectroscopy (NIRS) was used to analyze 234 faecal samples from 64 lactating dairy cows fed
with TMR, from 5 experiments carried out under similar conditions, in which the individual
CMS measured in a tie-stall, digestibility and composition of the consumed diet (CP, NDF and
starch) and food selection (Sorting starch and NDF). Two softwares were used for the statistical
analysis of the data, the software The Unscrambler and Python. The spectra were analyzed with
partial least squares regressor (PLSR), support vector machine regression (SVR), K- nearest
neighbor regression (KNNR) and gradient boosting regression (GBR) with or without
pretreatment of the set of data (MSC or SNV). Two validation strategies were tested: remove
from the training set all data points of an animal (leaving an animal out - LOAO) or an
experiment (LOEO) and use the excluded data set to test the algorithm. The results demonstrate
that the most used analysis for NIR spectra (PLSR with pretreatments) was not adequate to deal
with the complex interaction existing between the analyzed parameters and the faecal spectra.
No major differences were found between the algorithms, the best algorithm varied according
to the variable studied. The best validation strategy was LOAO. To evaluate the models, we
used the RMSE. The CMS showed an error of 2.98 kg / d, accompanied by values below 0.5%
for the composition of the consumed diet. For digestibility, RMSE values below 8.71% were
obtained. The best accuracy for particle selection was the 8mm sieve, with an average error of
8.85%. For EUN the average was 2.65% and for EA equal to 0.23 Kg milk / Kg DM. As
conclusion the analysis of spectral data is influenced by several external factors that will
determine which method is best to be used to obtain better results. It is important to note that,
although the results are promising and the validation strategies are aimed at minimizing
biological entanglement within a cow or assay, the data set came entirely from the same herd.
Thus, it is possible that the model is less accurate when used in a completely different herd and
environment. It is necessary that these algorithms be explored, looking for the best
hyperparameters, using a larger data set and with external validation to verify the applicability
of these models.

Keywords: Machine learning. Validation strategies. F.NIRS. Precision nutrition.
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1 Introducéo

O consumo de alimentos em sistemas de producéo animal é uma variavel importante no
gerenciamento, pois, permite uma formulacdo nutricional mais precisa e econdmica. Quando
associado a producdo de leite, o consumo de alimentos permite estimar o valor econdémico de
cada animal em qualquer estagio da lactacdo. O desempenho dos ruminantes esta intimamente
relacionado a ingestdo, sendo que cerca de 60 a 90% do desempenho dos animais pode ser
explicado por varia¢es no consumo (MERTENS, 1994). Medidas de consumo individual sdo
facilmente obtidas em confinamentos do tipo tie stall ou em centros de pesquisa. Ja em sistemas
de producdo em que 0s animais s&o criados em grupos, o consumo do lote pode ser calculado
pela diferenca entre quantidade ofertada e sobra, mas ndo é possivel obter o consumo individual.

A maioria das fazendas que buscam maior eficiéncia na producdo, com reducdo de
desperdicios e otimizacdo de desempenho individual, utiliza instala¢cdes de confinamento, com
animais mantidos em lotes e alimentados com dieta completa (TMR). As TMR sao planejadas
como uma mistura homogénea para ajudar a minimizar o consumo seletivo de componentes
individuais do alimento por vacas leiteiras (COPPOCK et al., 1981). No entanto, foi
demonstrado recentemente que o gado leiteiro em lactacdo ingere uma dieta que pode ser
diferente da dieta oferecida. DeVries et al. (2005), reportaram que o contetdo de FDN da TMR
no cocho aumentou ao longo do dia, indicando que as vacas estavam selecionando contra o0s
componentes de fibra da dieta. De igual modo, outros pesquisadores mostraram que a maioria
das vacas tende a selecionar particulas menores de concentrado em vez de particulas longas de
forragem (LEONARDI & ARMENTANO, 2003). Nesses casos, a dieta realmente consumida
pelas vacas é maior em carboidratos fermentaveis e menor em fibra efetiva do que a formulada,
aumentando assim o risco de acidose ruminal.

As fontes de variagdo na TMR incluem a composic¢ao nutricional dos ingredientes, a
pesagem dos alimentos e a uniformidade da mistura, influenciada também pelas caracteristicas
fisicas dos alimentos, de mistura do equipamento e do préprio animal. Estimar essa variacdo de
forma rapida e precisa, propiciaria tomadas de decisdo que permitiriam melhorar o manejo
nutricional do rebanho. Ao longo dos anos, foram desenvolvidas diversas metodologias para
mensurar o consumo individual e a composicdo do que foi consumido, assim como a
digestibilidade e selecdo de alimentos. Os principais avanc¢os se deram no uso de marcadores
(VELASQUEZ et al., 2018) e modelos matematicos (NRC, 2001; CNCPS; FOX et al., 2004)
que ainda carregam as limitagGes de serem trabalhosos e passiveis de erros de aplicacdo. Além
do fato de que os modelos ndo sdo utilizados para avaliacdo individual. Atualmente, pesquisas
com sensores (CHIZZOTTI et al., 2015) e espectroscopia (JOHNSON et al., 2017) mostram
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um novo horizonte para avangos em pesquisas com foco na avaliacdo do consumo real de
nutrientes.

A crescente demanda por tecnologias rapidas e precisas para avaliacdo da composicao
nutricional da dieta e determinacdo do consumo em ruminantes fez com que a espectroscopia
de reflectancia no infravermelho préximo (NIRS) ganhasse espaco nestas avaliagfes. O NIRS
apresenta vantagens em relagdo as andlises convencionais, pois estas sdo geralmente
trabalhosas, apresentam custos altos e demandam mais tempo, além de gerar residuos quimicos
de impacto ambiental (SKOOG et al, 2006). A técnica NIRS consiste no desenvolvimento de
modelos de calibracdo através do uso de pardmetros estatisticos e matematicos, que
correlacionam as caracteristicas dos espectros das amostras (variaveis independentes) com 0s
constituintes da dieta (varidveis dependentes) consumida pelos animais. O NIRS oferece
vantagens sobre os métodos mais tradicionais usados para prever as caracteristicas e a ingestao
da dieta, pois fornece uma analise ndo destrutiva, ndo invasiva e de baixo custo.

A tecnologia NIRS também pode ser usada para estimar a variagdo entre animais na
composicao da dieta, digestibilidade e consumo. Holloway et al. (1981) propuseram o uso de
componentes fecais para prever a ingestdo em novilhos e determinaram que 70% da variacao
na ingestao entre animais poderia ser explicada através das fezes. Segundo esses autores, as
informagBes quimicas contidas nas fezes sdo representativas da dieta consumida e estdo
relacionadas ao consumo e digestibilidade. Embora pesquisas anteriores tenham demonstrado
a capacidade dessa técnica de prever o consumo voluntario, qualidade da dieta e digestibilidade
(AGNEW et al., 2004, DECRUYENAERE et al., 2009, JOHNSON, 2017), a utilizagdo do
NIRS fecal para avaliagéo de consumo de TMR, aprofundando em aspectos correlacionados
com essa varidvel como selecdo de alimentos, digestibilidade de amido, PB e FDN ainda néo
foram estudados, bem como a composicao da dieta consumida. Estas sdo variaveis zootécnicas
importantes dentro de um sistema de producdo de vacas leiteiras e que demandam agilidade,

facilidade e preciséo.

2 Objetivos

O objetivo principal deste trabalho foi desenvolver curvas de calibragdo de NIRS para
estimar o consumo e composicao da dieta consumida, eficiéncia alimentar, digestibilidade de
nutrientes e PB e selegéo de alimentos de dietas completas, utilizando amostras fecais de vacas
leiteiras. Adicionalmente, buscou-se avaliar e comparar diferentes técnicas de regressao e
estratégias de validacdo dos modelos preditivos, levando em conta a interdependéncia biol6gica

dos dados disponiveis para evitar a inflagdo de valores de acuracia.
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3 Revisdo de literatura

3.1 Nutricéo de Preciséo

A nutricdo de precisdo se baseia no uso de tecnologia da informacdo para melhorar o
desempenho econémico, social e ambiental na fazenda (SPILKE & FAHR, 2003). Essa
abordagem tem potencial de melhorar a produtividade leiteira, atendendo as necessidades de
nutrientes de cada animal ou lote de forma mais precisa (GEHMAN, 2011). A implementacao
de sistemas de alimentacdo baseados na nutricdo de precisdo podem melhorar a producdo de
leite e a lucratividade (ANDRE et al., 2007). A implementacdo de programas nutricionais que
permitem agrupar 0os animais de acordo com suas necessidades nutricionais e visam fornecer
uma dieta mais homogénea podem aumentar a producdo, a eficiéncia reprodutiva e a
lucratividade (ALLEN, 2009). Uma formulacdo de racdo mais precisa significa que as
diferengas entre oferta e demanda de nutrientes s&o menores dentro de um grupo (ST-PIERRE
& THRAEN, 1999). No entanto, um grande desafio na nutricdo de vacas leiteiras de alta
producdo tem sido encontrar o equilibrio nutricional correto para promover a satde ruminal e
maximizar o consumo de energia e o fluxo de nutrientes para a glandula mamaria
(VANDEHAAR et al., 2012).

As dietas completas (TMR) surgiram como meio de fornecer suprimento consistente de
nutrientes aos microrganismos do rumen para potencializar as fungfes do rimen e melhorar a
eficiéncia da utilizacdo de nutrientes (COPPOCK et al., 1981). O agrupamento dos animais foi
0 método mais eficaz que permitiu que as vacas fossem alimentadas de forma mais homogénea
para atender suas necessidades de nutrientes (MCGILLIARD et al., 1983). Contudo, variacoes
na composicdo da dieta sdo inevitaveis. A consisténcia da TMR pode ser influenciada pela
composicdo nutricional dos alimentos, equipamentos de mistura, condi¢ao e ordem de mistura
dos ingredientes (MIKUS, 2012). Além disso, alimentar o rebanho com uma TMR, em muitos
casos, significa formular uma dieta para o grupo levando em consideracao a média do rebanho.
Nesse cendrio, podem ocorrer 0s casos de subalimentacdo ou superalimentacdo em grande parte
do rebanho. A superalimentacdo de vacas menos produtivas provavelmente aumentara a
excrecdo de N e outros nutrientes (AGUERRE et al., 2011).

Segundo Stone (2008), essa variabilidade pode afetar a satde e a producdo incluindo
incidéncia de deslocamento de abomaso e flutuagBes na producdo média diaria de leite.
Fornecimento de uma ragdo consistente é parte essencial de maximizar o desempenho da vaca
e obter o melhor retorno sobre o custo alimentar. Inconsisténcias na ingestao de nutrientes tém

muitas causas, dentre elas a selecdo pelo animal, que resulta em diferencas entre a dieta
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formulada e a consumida (LEONARDI & ARMENTANO, 2003) e afeta a produgéo a nivel de
rebanho (SOVA et al., 2013). A selecdo da TMR pode reduzir o valor nutritivo da sobra do
cocho de alimentacdo, particularmente nas ultimas horas apds o horario da entrega do alimento
(DEVRIES et al., 2005). Medidas para reduzir a variabilidade diaria da TMR, como analises
regulares de alimentacdo, preparagdo e educacdo de funcionarios, devem ser tomadas para
garantir a maxima saude do rebanho e lucratividade. No entanto, o primeiro passo para enfrentar
esse desafio é conseguir mensurar de forma eficiente a sele¢éo da dieta pelos animais.

Recentes avangos na indUstria leiteira, relacionados a melhorias na produtividade, saude
animal e reducdo do impacto ambiental, exigem conhecimento profundo e preciso do valor
nutritivo dos alimentos para manter a sustentabilidade econdmica das fazendas leiteiras. A
eficiéncia de utilizacdo reduzida de certos nutrientes, como nitrogénio, levanta preocupacdes
ambientais devido ao aumento da excrecdo de compostos nitrogenados (DIJKSTRA et al.,
2011). A digestibilidade da dieta est4 diretamente relacionada ao suprimento de energia e ao
desempenho animal e tem sido usada para expressar o contetdo de energia de alimentos para
ruminantes (VAN SOEST, 1991).

Diferencas individuais no consumo de matéria seca e conversdo alimentar tém sido
avaliadas também por alguns grupos de pesquisa, com 0 intuito de selecionar animais
geneticamente mais eficientes (VALLIMONT et al., 2010). Avaliagdes genéticas de consumo
de matéria seca (CMS) de vacas em rebanhos de pesquisa fornecem evidéncias de que existe
variacdo genética para CMS, mas os dados de rebanhos comerciais sdo escassos, principalmente
devido a dificuldade de aplicar as metodologias existentes em nivel de rebanho comercial. A
selecdo genética afeta indiretamente o CMS porque as selecdes que alteram a produgdo de leite
e 0 peso corporal das vacas também afetam o0 CMS (VEERKAMP, 2012).

Atualmente, existem varias formas de medir essas varidveis dentro de fazendas
comerciais e em ambientes de pesquisa. A nutricdo de precisdo que tem por objetivo oferecer
diariamente uma dieta mais préxima o possivel das exigéncias do animal e a reducdo de
desperdicio de ingredientes utilizados na alimentacdo permite mais informacGes, controle e
menor variabilidade da dieta. Métodos validados para mensurar varidveis como consumo de
matéria seca, composicdo da dieta consumida, digestibilidade e composicao nutricional dos
alimentos sdo amplamente utilizados como ferramentas para auxiliar nutricionistas nas tomadas
de decisdo em relacdo a nutri¢do do rebanho, com intuito de se ter maior eficiéncia produtiva.
Os métodos mais utilizados no cenario atual para mensurar essas variaveis serdo descritos neste
trabalho.
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3.2 Consumo de matéria seca

O consumo de matéria seca (CMS) é o parametro que mais influencia o
desempenho animal. Por isso, € essencial que se tenha métodos para estimar esse parametro de
forma confiavel. Diversas metodologias sdo utilizadas em cenarios de pesquisa para se estimar
0 CMS, como o uso de marcadores indigestiveis, modelagem e desaparecimento da dieta no
cocho (UNDI et al., 2008). No entanto, esses métodos carregam problemas que podem causar
variacbes nas estimativas, como, recuperacdo fecal incompleta de marcadores ou a
incapacidade das equacdes do modelo de contabilizar os efeitos de manejo, dieta, animal e
ambiente nos dados utilizados para o desenvolvimento do modelo (MCMENIMAM et al.,
2009). De fato, a grande variacdo entre e dentro dos métodos foi identificada como a principal
limitacdo dos métodos disponiveis atualmente para estimar o CMS (DECRUYENAERE et al.,
2009).

O uso de marcadores é atualmente a técnica mais utilizada para estimar o CMS em
ruminantes (VELASQUEZ et al., 2018). Os marcadores sdo substancias indigeriveis que nio
sdo secretadas ou absorvidas pelo animal, tém taxas de passagem semelhantes as dos alimentos,
podem ser recuperados completamente apds a ingestdo e permitem analises quimicas praticas e
precisas (FAHEY & JUNG, 1983). A técnica de marcador para estimar o consumo utiliza um
marcador externo para estimar a producdo fecal e um marcador interno, que faz parte do
alimento, para estimar a digestibilidade da matéria seca. A técnica considera que a mudanca na
composicdo da dieta representa o resultado da digestdo e a mudanca na concentracdo do
marcador representa a producdo fecal (GORDON, 1995). O consumo é calculado pela razdo
entre producdo fecal e a porcdo indigestivel da dieta, inversamente proporcional a
digestibilidade. As principais criticas a essa técnica sdo a dificuldade e o trabalho de fornecer
0s marcadores externos duas vezes ao dia, durante varios dias, a necessidade de interacdo
excessiva entre animais e pessoas, 0 que pode afetar a consumo, e o trabalho intensivo
decorrente da coleta de amostras de fezes.

Outro método tradicional é o desaparecimento de cocho, onde o CMS é calculado como
a diferenca entre a massa de dieta pré e pds-ingestdo. A metodologia se da pela pesagem, analise
e comparacao da dieta ofertada e a sobra de cocho. Essa técnica que permite a predicdo das
caracteristicas da dieta e calculos de necessidades de energia para o desempenho animal séo
estimativas adequadas para grupos de animais ou individualmente em centros de pesquisas com
animais em instalac@es tipo tie-stall (MOORE, 1996). Segundo Macoon (2003), o método de
desaparecimento da dieta fornece estimativas proximas as obtidas com base nas necessidades

de energia. No entanto, na rotina de fazendas comerciais este método ainda carrega a limitacao
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de ser utilizada para mensurar consumo em grupo e ndo individualmente para cada animal,
como se espera em um sistema de nutricdo de precisdo.

A modelagem matematica utiliza equacdes para descrever ou simular processos em um
sistema e pode ser uma ferramenta para extrair mais informagdes sobre o consumo dos
alimentos. Os métodos de modelagem vém sendo atualizados regularmente para incorporar
conhecimentos recentes, entre eles estdo os modelos americanos Nutrient Requirements of
Dairy Cattle (NRC, 2001) e Cornell Net Carbohydrate and Protein System (CNCPS; FOX et
al., 2004; VAN AMBURGH et al., 2015) e o modelo europeu do Institut National de la
Recherche Agronomique (INRA, 2018). Esses sistemas oferecem a possibilidade de formular
racdes combinando o aporte de nutrientes com as necessidades dos animais. Os principais
modelos de predicdo do CMS de vacas leiteiras foram desenvolvidos utilizando variaveis
relacionadas ao animal, a dieta e/ou ao ambiente. No entanto, os modelos de predi¢ao sao mais
eficazes quando as condicdes do rebanho onde seré aplicado se assemelham as condi¢des da
populacdo em que foram criados, ou seja, quando em populacGes diferentes a estimativa pode
conter alguma variagdo (MERTENS, 1987).

Pesquisas recentes vém se concentrando na possibilidade de medir variaveis que séo

influenciadas por variagdes no CMS e que sdo mais faceis de serem estimadas. Dorea et al.
(2017) avaliou a relacdo entre CMS e a excrecdo de derivados de purina na urina para
desenvolver equagdes para predizer CMS, partindo do principio de que a sintese de proteina
microbiana é uma variavel ruminal que é afetada por diferencas no CMS. Os autores concluiram
que os derivados de purina na urina estdo fortemente correlacionados com o CMS e juntamente
com a producdo de leite e 0 peso corporal dos animais podem ser usados como uma abordagem
alternativa para estimar o consumo de ragdo em rebanhos leiteiros, em pesquisa ou sistemas de
producdo comercial.
Da mesma maneira, 0 uso do espectro do leite a partir da espectroscopia de infravermelho médio
que tem sido utilizado para estimar componentes do leite, como &cidos graxos do leite e fracbes
de proteina do leite (SOYEURT et al., 2012). A predi¢do do CMS usando espectros de leite foi
estudada pela primeira vez por Shetty et al. (2017), mas nao obtiveram resultados positivos, o
que pode ser devido ao tipo de anélise estatistica utilizada para analise dos espectros e
calibracdo. No entanto, mais estudos com espectros de leite devem ser realizados com foco em
diferentes tipos de validacdo. Uma vez que, recentes avangos nos estudos de espectros de leite
com novas metodologias de analises de dados mostraram que a técnica é promissora para
predicdo de CMS (DOREA et al., 2018).
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3.3 Digestibilidade

A digestibilidade de um alimento é consequéncia da acao de enzimas microbianas e do
animal durante sua passagem pelo trato digestivo do ruminante. A utilizacdo da energia dietética
por ruminantes além de ser dependente do perfil nutricional do préprio alimento, sofre
influéncia também do perfil nutricional dos outros alimentos que compBe a dieta. Como
exemplo, temos a influéncia da concentracdo de amido na digestdo de fibras no ramen. O
objetivo principal das técnicas de avaliacdo de alimentos é predizer a disponibilidade de
nutrientes em sistemas de producdo animal. Os métodos disponiveis incluem andlises quimicas,
digestibilidade in vivo, in vitro ou in situ, marcadores de digesta e espectroscopia de refletdncia
no infravermelho préximo (NIRS).

A mensuracéo da digestibilidade aparente in vivo em fazendas comerciais para melhorar
as estimativas da digestibilidade de nutrientes para formulacdo de dieta ou para solugéo de
problemas nédo foi bem sucedida. A digestibilidade também pode ser mensurada através do uso
de marcadores dietéticos. Esse método, baseia-se no fornecimento de uma quantidade
conhecida de marcador na dieta e posterior quantificacdo desse marcador nas fezes dos animais
(KAVANAGH et al., 2001). O custo e o tempo dispendido no manejo de marcadores externos,
como oxido de cromo e Oxido de lantanio, tornam o método um pouco limitado. A lignina tem
sido usada ha muito tempo como um marcador interno, no entanto, a recuperacdo e
quantificacdo completas sdo dificeis (FAHEY & JUNG, 1983). Lopes et al. (2015) usou com
sucesso a fibra em detergente neutro indigestivel in vitro (iIFDN) como um marcador interno
para estimar a digestibilidade de nutrientes in vivo.

O NDT (nutrientes digestiveis totais) € um método de expressdo energética, onde
corresponde a soma das fragdes digestiveis dos alimentos de acordo com analises do sistema
proximal de Weende. A modelagem do NDT dietético primeiro requer uma medicdo precisa
dos nutrientes da racdo para cada ingrediente da dieta e, em seguida, requer a soma das
concentragcOes de nutrientes e a estimativa dos coeficientes de digestibilidade aparente dos
nutrientes (WEISS et al., 1992). Determinar a concentracdo de nutrientes na racao é uma préatica
comum para nutricionistas de laticinios comerciais. No entanto, medir a digestibilidade dos
nutrientes tem sido um desafio, tanto para ingredientes individuais quanto para a TMR. Os
laboratorios de teste de forragem comercial utilizam varias técnicas de digestdo ruminal e pos-
ruminal in vitro e in situ para prever digestibilidades de nutrientes individuais como entrada
para modelos de NDT (NRC, 2001). No entanto, as metodologias disponiveis comercialmente

variam amplamente e poucas foram relacionadas ao desempenho do gado leiteiro.
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Um método de avaliacdo de qualidade da dieta muito usado atualmente é a estimativa
da digestibilidade do amido por meio da concentracdo de amido fecal. O aumento na digestdo
de amido do trato total pode aumentar a producdo de leite, proteina e eficiéncia alimentar
(FIRKINS et al., 2001). A concentracéo fecal de amido provou ser um indicador confiavel de
digestibilidade de amido em bovinos confinados (CORONA et al., 2005). Fredin et al. (2014)
estudou a relagdo entre amido e digestibilidade no trato total, com intuito de desenvolver uma
equacdo para digestibilidade do amido e verificar o potencial do NIRS para avaliar o amido
fecal. A concentracdo de amido fecal provou ser precisa como preditora de digestibilidade do
amido em vacas leiteiras. O amido fecal demonstrou ser predito com precisdo pelo NIRS,
permitindo que estimativas de digestibilidade do amido possa ser determinada de forma rapida
e econdbmica. O amido fecal parece til para permitir alteracdes na formulacdo de dietas. A
alteracdo da dieta, tem o objetivo de melhorar a digestibilidade e a eficiéncia da producdo de
leite. Atualmente, laborat6rios comerciais oferecem analise quimica itmida e NIRS para medida
da concentragdo de amido nas fezes.

A fibra é também um componente importante na avaliacdo de alimentos para
ruminantes, que afeta diretamente o consumo de alimentos pelos animais. No entanto, apesar
de ser um componente critico na analise do alimento, ele depende também da sua
digestibilidade para de fato representar a qualidade do alimento. A digestibilidade da fibra é
mais variavel do que a de outros componentes da dieta e é responsavel por até 40% da energia
digestivel das forragens (GOESER & COMBS, 2009). A digestibilidade aparente no trato total
da FDN é uma ferramenta Util para avaliar a contribuicao da fibra na energia digestivel.

Um método que vem sendo utilizado e que se compara a medida real de digestibilidade
da fibra é o TTFDND (digestibilidade da fibra em detergente neutro no trato total). O método
foi proposto por pesquisadores da Universidade de Wisconsin, com o intuito de ser um método
rapido, preciso e representativo para tomadas de decisdo a campo. Este valor pode ser utilizado
na predicdo dos valores energéticos da forragem. O TTFDND também pode ser utilizado como
um classificador de forragens auxiliando nas decisdes nutricionais (COMBS, 2013). No
entanto, esse valor ndo é obtido de forma individual como a digestibilidade do amido descrita
nesta revisdo. Métodos capazes de predizer a digestibilidade da FDN e da PB individualmente
ndo sdo conhecidos, porém sdo necessarios devido a importancia desses componentes na dieta

e no metabolismo animal.
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3.4 Selecéo de alimentos

Muitos estudos tém mostrado que os bovinos sdo capazes de selecionar entre diferentes
por¢des anatbmicas presentes nos alimentos (OSAFO et al., 1997; METHU et al., 2001).Varios
fatores quimicos e fisicos da dieta como concentragdo de FDN e tamanho de particula, podem
afetar a fermentacdo ruminal. A reducdo no tamanho das particulas dietéticas também diminui
a concentracdo de gordura do leite, a atividade de mastigacdo e pH ruminal (LE LIBOUX &
PEYRAUD, 1999). Portanto, é importante considerar o FDN e o tamanho das particulas na
formulacdo da dieta. Dietas com base em particulas longas tendem a ter uma diferenca maior
entre a TMR oferecida e a consumida (LEONARD et al., 2003).

Para determinacao do tamanho de particula de forragem, o Penn State Particle Separator
(PSPS) é um método de analise rapido e econdémico. A distribuicdo de tamanho de particula de
dietas e sobras geralmente sdo determinadas usando o separador de tamanho de particula, de
acordo com o protocolo ASAE S424.1 (ANSI, 1998). A classificacdo ou selecdo é calculada
como a ingestdo real de cada peneira, expressa como uma porcentagem da ingestdo estimada.
Valores abaixo de 100% indicam recusas seletivas, acima de 100% é consumo preferencial e
igual a 100% néo houve selecéo.

Com sua construcdo e tamanho simples, o método de peneiramento PSPS pode ser
implementado na fazenda e usado no momento da colheita ou alimentagdo para determinar o
tamanho de particula de forragens ou TMR (LAMMERS et al., 1996). No entanto, embora o
aparelho tenha sido amplamente aceito e as medicdes de tamanho de particula usando o PSPS
sejam comumente relatadas na literatura, a TMR normalmente contém 40 a 60% de
concentrado, a maior parte do qual passa pela peneira de 8,0 mm. A medic¢do de particulas
menores pode ser Util na compreensédo dos efeitos do tamanho de particula da ragdo na fungéo

ruminal e consumo de alimentos.

3.5 Espectroscopia no infravermelho préximo

O método NIRS é considerado uma tecnologia padrédo, aceito como método oficial da
AOAC para a predicdio da FDA, PB (AOAC 989.03) e umidade (AOAC 991.01;
BATTEN,1998), além de apresentar resultados positivos na predicdo da ingestdo e da
digestibilidade (REEVES I1l e DELWICHE, 2003; DECRUYENAERE et al., 2009). O NIRS
baseia-se no fato de que cada um dos componentes quimicos apresenta propriedades de
absorcdo na regido do infravermelho proximo que podem ser usadas para quantificar o

componente.
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A espectroscopia NIRS compreende a regido do espectro eletromagnético que
compreende a regido de 780 a 2500 nm, o qual analisa substancias organicas a partir da absor¢édo
de energia eletromagnética emitida, com comprimentos de ondas situadas na regido do
infravermelho proximo, que em contato com a amostra podem ser absorvidos por meio de
ligacOes covalentes existentes entre os elementos presentes nos compostos organicos, que
vibram em determinados comprimentos de onda (SKOOG et al., 2006). Com o estudo da
guantidade e tipo de ligacdo covalente presente no material por meio das ondas
eletromagnéticas é possivel relacionar os espectros com os componentes quimicos.

A técnica NIRS se respalda no desenvolvimento de modelos de regressdo multivariada,
onde se estuda correlagOes entre os espectros e a dieta selecionada (STUTH et al., 2003). Os
espectros sédo utilizados para criar os dados de calibracao e desenvolver os modelos de predigéo
(SHENK & WESTERHAUS, 1996). A metodologia NIRS apresenta as vantagens de ser rapida
e ndo destrutiva, permitindo que o material seja utilizado para outras analises. Além de permitir
a analise de maiores quantidades de amostras em menor tempo.

A principal desvantagem ou dificuldade da espectroscopia NIR é a complexidade de
seus espectros, que sao de dificil interpretacdo, devido a natureza dos seus sinais (SKOOG et
al, 2006). Os espectros NIR apresentam muitas informacdes quimicas irrelevantes, e, além
disso, se correlacionam com as propriedades fisicas da amostra, dificultando mais ainda a
interpretacdo dos dados obtidos. Por isso se torna necessario a utilizagdo da quimiometria para
extrair as informacdes importantes dos espectros de amostras obtidos na espectroscopia NIR
(PASQUINI, 2003; LUYPAERT et al, 2007). A quimiometria € a disciplina da quimica que
utiliza métodos matematicos e estatisticos para planejar ou selecionar condi¢des ideais de
medic¢do e experimentos para extrair o maximo de informacg6es possivel de dados quimicos. A
guimiometria esta dividida em algumas areas, entre elas a calibracdo multivariada, que é uma
das combinacdes de métodos estatisticos com dados quimicos, mais bem-sucedidos (NETO et
al, 2006). A calibracéo pode ser definida como uma série de operagdes que estabelecem uma
relacdo entre medidas instrumentais e valores para uma propriedade de interesse correspondente
(MARTENS & NAES, 2002).

Os principais componentes de um aparelho NIRS sdo fonte de luz, sistema divisor de
feixe (para selecione o comprimento de onda), detector Optico, suporte para amostras e sistema
analisador de dados (MANLEY et al., 2008). Existem vérios dispositivos disponiveis para
analise NIRS. O mais comumente usado para selecionar comprimentos de onda sdo
monocromadores que varrem toda a faixa de comprimento de onda usando uma grade ou prisma

que forneca versatilidade maxima. Baseados em propriedades épticas, existem trés maneiras
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para medir o produto da interacdo da radiagdo NIR com a amostra: transmitancia, reflectancia
difusa e transflectdncia, sendo a transmitancia empregada para materiais transparentes, a
transflectancia utilizada para liquidos, sélidos ou semi-sélidos, dependendo das caracteristicas
de absorcao e espalhamento das amostras e a reflectancia difusa, empregada a amostras sélidas
e p6 (PASQUINI, 2003).

Os espectrofotdmetros NIRS de espectro continuo, como de Fourier, apresentam melhor
precisdo e exatiddo na recuperacdo dos comprimentos de onda. Apresentam alta relacdo
sinal/ruido e rapidez em suas varreduras, 0 que permite a obtencdo de espectros em um curto
intervalo de tempo (PASQUINI, 2003). Instrumentos com transformacdo de Fourier sdo
apropriados tanto para medidas qualitativas como quantitativas. O espectrofotdmetro com
transformacédo de Fourier utiliza um interferdmetro ao invés de redes de difracdo e apresenta
vantagens como: eficiéncia no transporte da radiacdo até o detector, melhorando a relacéo
sinal/ruido e alto poder de resolucdo e reprodutibilidade do comprimento de onda (SKOOG et
al, 2006).

A reflectancia difusa é usada como uma das varias maneiras para realizacdo de medidas
analiticas na regido NIR. Este modo de medida € apropriado quando a superficie do material
reflectante é pouco absorvente no comprimento de onda incidente. Na reflectancia difusa um
feixe de luz penetra na camada superficial das particulas, os modos vibracionais das moléculas
sdo excitados e ha o espalhamento da radiagdo em todas as diregdes. Parte da radiagdo €
absorvida pela amostra, e a outra parte € refletida difusamente. Um espectro de reflectancia é
obtido como resultado, e neste espectro estdo as informacdes qualitativas e quantitativas sobre
a natureza quimica do analito de interesse (PASQUINI, 2003; WETZEL et al, 1983).

Apesar das diferencas em absorcdo com diferentes composi¢fes quimicas, muitas vezes
0s picos de absorcdo se sobrepdem em varios pontos da regido espectral. Devido a isso, €
necessario processar matematicamente os dados espectrais para obter informacges valiosas das

propriedades quimicas das amostras.

3.5.1 Tratamentos espectrais

Os dados espectrais sdo compostos por sinais relacionados a composicao biologica do
alimento, assim como sinais sem informacao provenientes de ruidos, mudanca de linha de base
e bandas sobrepostas (RINNAN et al., 2009a). Portanto, o pré-processamento de dados
espectrais é uma estratégia comum e crucial que ajuda a eliminar sinais indesejaveis presentes
nos dados brutos, maximizando a relacdo entre o espectro infravermelho e o fenétipo de
interesse (RINNAN et al., 2009a; DE MARCHI et al., 2014; MCPARLAND & BERRY, 2016).
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O pré-processamento € comumente executado usando técnicas de pré-tratamento matematico
ou abordagem de selecdo de variavel. As técnicas de pré-processamento mais amplamente
utilizadas em espectroscopia NIR podem ser divididas em duas categorias: métodos de corre¢édo
de disperséo e derivadas espectrais.

O método adequado ira depender do tipo de variagdo presente nos dados espectrais. Os
principais métodos utilizados em tratamentos espectrais sdo método de normalizacdo
padronizada de sinal (SNV) ou 0 método de corre¢do multiplicativa de sinal (MSC). A correcao
multiplicativa de sinal (MSC) é usada para remover efeitos fisicos, como tamanho de particula
e brilho de superficie dos espectros, que ndo colaboram com nenhuma informagdo quimica ou
fisica, corrigindo diferencas na linha de base e na tendéncia (MARTENS et al., 1983). A
normalizacdo padronizada de sinal (SNV) visa remover os efeitos multiplicativos de dispersao
e tamanho de particula, dando a amostra um desvio padrdo unitario (BARNES et al., 1989). O
SNV tem sua correcdo baseada na normalizacdo de cada espectro com seu respectivo desvio
padréo e o MSC corrige o efeito de espalhamento pela linearizacdo de cada espectro em funcéo
de um espectro de referéncia.

Além desses tratamentos temos também derivadas de primeira e segunda ordem. O
grupo de derivacdo espectral é representado por duas técnicas: derivadas de Norris-Williams
(NW) e filtros de derivadas polinomiais de Savitzky-Golay (SG). Ambos os métodos usam uma
suavizacgédo dos espectros antes de calcular a derivada, a fim de diminuir o efeito prejudicial na
razao sinal-ruido que as derivadas podem apresentar. Quando aplicamos as operacdes de
derivacgdo aos espectros brutos, as informag6es contidas ao longo dos diferentes comprimentos
de onda sdo acentuadas e se tem uma aparente melhora na resolucdo espectral. 1sso pode
contribuir para resolver problemas com bandas sobrepostas, destacando pequenas variagdes
espectrais ndo evidentes nos dados brutos. Em dados multivariados, comumente utilizam-se
derivadas de primeira e segunda ordem. A primeira derivada de Savitzky-Golay é usada para
melhorar a resolugéo do espectro eliminando a linha de base constante, enquanto a segunda
derivada elimina a linha de base e a tendéncia linear (SAVITZKY & GOLAY, 1964).

3.5.2 Calibracéo

Calibracdo é a construcdo de um modelo de predicdo, sendo a parte mais importante no
desenvolvimento de uma equac¢do no NIRS. Sendo este, um modelo de analise multivariada que
permite a predicdo da composicdo quimica da amostra com base em dados espectrais. Varios
passos estdo envolvidos no processo de calibragdo: Aquisicao de dados espectrais, utilizacdo

de métodos de referéncia apropriados para determinar a concentracdo do que foi analisado em
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varias amostras, pré-tratamento de dados do espectro para reduzir os efeitos da dispersdo do
tamanho de particulas e melhorar o espectro, uso da quimiometria para relacionar os espectros
com as amostras analisadas e finalmente validar os modelos usando outro conjunto de amostras
néo usadas no conjunto de calibracdo (CEN & HE, 2007).

A calibracdo multivariada é utilizada para a analise sem a presenca de seletividade e
confiabilidade das andlises realizadas em laboratorio. Diversos modelos de calibracdo
multivariada podem ser construidos. Entre os modelos de regressdo, os mais aplicados sdo:
modelos de regressao por componentes principais (PCR) e a regressao por minimos quadrados
parciais (PLSR).

De todas as técnicas multivariadas o0 método PLSR é o mais aplicado no processo de
calibracdo multivariada. Esse método desenvolve uma relacdo linear entre os dados espectrais
(matriz X) e as propriedades quimicas de interesse (matriz Y). O PLS é uma técnica de reducgéo
de dimensao utilizada quando o nimero de varidveis preditoras € maior do que o nimero de
observacgdes, assim como o0s dados espectrais, bem como quando existe forte colinearidade entre
as variaveis. Este método maximiza a covariancia entre as variaveis preditoras e a variavel
resposta selecionando um pequeno conjunto de componentes (varidveis latentes), que sdo
usados para prever fenotipos alvo em um novo conjunto de dados (MARTENS & JENSEN,
1983). Para avaliar uma calibragdo é preciso observar parametros de medidas de tendéncia
central, disperséo e qualidade dos modelos. E importante observar a identificagio de amostras
anémalas, através de medidas que indicam o quanto a amostra esta distante do centro do modelo
ou dos dados mais proximos. Entre os recursos utilizados para melhorar a compreensdo desses
dados esta o erro padrdo de predi¢do que é definido como um desvio padrdo dos residuos, de
acordo com a equagdo. Outro medidor de erro é a raiz quadrada do erro quadrético médio de
predicdo (MARTENS & NAES, 2002).

3.5.3 Validagéo

Dados de espectrometria de infravermelho foram indicados como uma importante fonte
de informacdo para gerar muitos novos fendtipos complexos em gado leiteiro e de corte
(CHAPMAN et al., 2019). Para prever os fendtipos de interesse, modelos robustos devem ser
desenvolvidos usando um conjunto de dados que representa a heterogeneidade da populagéo.
A qualidade de predicdo dos modelos desenvolvidos se da através do seu desempenho quando
implementados em um conjunto de dados de validacdo, sendo o ideal que esse conjunto de
dados seja externo e nao utilizado na calibracdo. No entanto, definir o conjunto de dados de

validacao externa é uma tarefa dificil em alguns casos, pois a relagdo entre os conjuntos deve
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ser minima. A necessidade de se ter uma relacdo minima é visando a qualidade de predicédo
desses modelos quando implementados na populacdo real, onde essa relacdo € minima. Em
experimentos de pesquisa € possivel utilizar essa validacdo quando se utiliza varios rebanhos
em que um rebanho ou ensaio é retirado do conjunto de dados para validar o modelo. No
entanto, em algumas situacfes, € dificil definir um conjunto de validagdo externa
principalmente quando os conjuntos de dados séo pequenos.

Dado a este fato, geralmente € realizada a validacdo interna. Para criar o conjunto de
dados de calibracdo e validacdo interna, as principais técnicas de divisdo de dados sdo a
validacdo cruzada holdout, validacdo cruzada leave-one-out e validagdo cruzada k-fold. Na
estratégia de validacdo cruzada holdout, como exemplo, podemos selecionar aleatoriamente
uma porcentagem do conjunto de dados para calibracdo e utilizar o restante na validacao
(STONE, 1974). Na validacdo cruzada leave-one-out, outra abordagem de validacéo,
considera-se o conjunto de dados total é feita a retirada de uma amostra, que pode ser animal,
rebanho ou unidade experimental, para validacdo. Essa divisdo é realizada N vezes até que todas
as observacdes tenham sido usadas na validacdo. O problema deste tipo de validacdo é que o
conjunto de dados de calibragdo contém quase 0 mesmo numero de observagdes que o conjunto
de dados inteiro (HASTIE et al., 2009).

A validacéo cruzada k-fold é realizada dividindo aleatoriamente o banco de dados inteiro
em conjuntos diferentes de tamanhos iguais. Onde um grupo é retirado para validacdo. Esse
processo é repetido até que todos os conjuntos tenham sido usados na validacdo (STONE,
1974). A desvantagem dos trés procedimentos adotados para dividir o conjunto de dados, exceto
para a estratégia de leave-one-out, € que animais do mesmo rebanho ou varios registros do
mesmo animal estardo presentes no conjunto de calibracdo e validagédo, criando dependéncia

entre eles.

3.5.4 Utilizacdo do NIRS fecal na producéo animal

Cerca de 70% da variacdo na digestibilidade e ingestdo entre animais sdo explicadas
através de uma quantidade diversificada de componentes quimicos encontrados nas fezes
(HOLLOWAY etal., 1981). A aplicacdo foi avaliada como um meio de prever a digestibilidade
(GARNERSWORTHY & UNAL, 2004; TRAN et al., 2010), qualidade da dieta JANCEWICZ
etal., 2017; JOHNSON et al., 2017) e consumo voluntério (TRAN et al., 2010; JOHNSON et
al., 2017) em bovinos de corte e leite.

O NIRS fecal oferece muitas vantagens sobre os métodos mais tradicionais usados para

prever as caracteristicas e a ingestdo da dieta, pois fornece uma analise ndo destrutiva e de baixo
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custo. A tecnologia do NIRS também pode ser usada para estimar a variagdo entre animais na
composicdo da dieta, digestibilidade e consumo. Existem muitas relacdes possiveis de serem
utilizadas entre o espectro fecal e a dieta do animal, desde determinacGes precisas dos
componentes da dieta a uma analise indireta das fezes para determinar as caracteristicas
dietéticas (DIXON & COATES, 2009). Um exemplo de utilizacdo do NIRS de grande interesse
dentro da area de nutri¢cdo de ruminantes é o monitoramento nutricional de animais em pastejo
através da andlise dos espectros das fezes (LANDAU et al., 2006).

Lyons & Stuth (1992) foram os pioneiros na utilizacdo do NIRS para avaliar a qualidade
da forragem ingerida pelos animais a partir dos espectros das fezes. Leite et al. (2002) utilizaram
NIRS fecal para determinar a variagdo sazonal na qualidade da dieta e o balango nutricional de
ovelhas ao longo do ano em pastagem nativa com diferentes niveis de manejo. Alguns estudos
apresentaram resultados satisfatérios com o uso de NIRS fecal para predicdo da ingestdo de
dieta. Boval et al. (2004) relataram que o consumo voluntério de matéria organica de bovinos
poderia ser predito por NIRS fecal apresentando baixo valor de erro padrdo na validacéao.
Fanchone et al. (2007) e Decruyenaere et al. (2009) mostraram que 0 consumo de matéria seca
(CVMS) poderia ser predito com sucesso por NIRS fecal com baixo valor de erro na calibracdo
(8 a 12%). Os autores ainda concluiram que o CVMS foi mais acurado quando obtido pelo
NIRS fecal em relagéo a amostras de forragem da dieta.

De igual modo, Garnsworthy & Unal (2004) relataram que a predi¢cdo do consumo por
NIRS fecal mostrou maior precisdo do que o método indireto por alcanos. Tran et al. (2010)
concluiram em seu estudo que o NIRS fecal forneceu boa predi¢cdo do CMS total, com R2 =
0,77 e RMSEC abaixo de 8%, tanto nas etapas de calibracéo e validacédo. Johnson et al. (2017),
encontrou correlacdes significativas entre as caracteristicas da dieta e os espectros fecais. A
precisdo preditiva neste estudo foi maior na predi¢do de PB, FDN e DMS do que na predi¢do
de CMS. Entretanto, a capacidade do NIRS fecal de predizer o CMS individual de grupo foi
semelhante ao encontrado pela técnica de n-alcano.

Estudos com animais confinados recebendo TMR, s6 foram investigados utilizando a
amostra da dieta e ndo amostras das fezes dos animais que a consumiram. Mentik et al. (2006)
realizou um importante trabalho com NIRS de dietas completas, que teve como objetivo
explorar a utilidade do NIRS para predizer o teor de nutrientes em combinagcdo com medidas
de desempenho animal, como digestibilidade in vitro da matéria organica e da FDN e
determinacdo das fracbes de proteina bruta. A capacidade do NIRS de predizer PB solGvel,
fracbes A, B, e C da proteina, digestibilidade da FDN e cinzas teve pouco sucesso, apresentando

coeficientes de determinacdo inferiores a 0,77. O NIRS teve boa precisdo na predicdo de
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nutrientes basicos, como PB, FDN, amido, CNF e gordura. Foi discutido pelos autores que 0s
resultados foram influenciados pela complexidade dos métodos de referéncia que podem
atenuar a ocorréncia de erro, ou até mesmo falta de padronizacdo metodologica, relacionado

também a heterogeneidade da dieta e também ao banco de dados reduzido que foi utilizado.

3.6 Métodos alternativos de calibracéo

O método de minimos quadrados parciais (PLSR) ¢é atualmente o procedimento mais
utilizado para desenvolvimento de equacdes NIRS em relacdo a outros métodos (BRESOLINI
& DOREA et al., 2020). A forma simples de execucéo e o fato de considerar as variabilidades
existentes na matriz X e Y, permite que ele seja bem estabelecido para analise de dados NIRS
(CENTNER et al., 2000). No entanto, apesar do Método PLSR apresentar boas predicdes de
algumas variaveis complexas, em outras apresentou baixa qualidade de predicéo. Isso se deve
ao fato da existéncia de relacGes ndo lineares em alguns espectros e o uso de regressoes lineares
simples podem ocasionar problemas de colinearidade (SOYEURT, 2020). O PLSR tem um
fraco potencial para avaliacdo de relacdes ndo lineares, na maioria das vezes leva a um sobre
ajuste do modelo desenvolvido (THISSEN et al., 2004). Dado a isso, surge a necessidade de
estudos avaliando outros métodos de analise de dados capazes de solucionar os problemas
descritos e melhorar a capacidade preditiva dos modelos.

Alguns algoritmos de machine learning como Support Vector Machine (SVR) e a rede
neural artificial (RNA) tém capacidade de considerar relagcdes ndo lineares em seus modelos
(THISSEN et al., 2004). Esses algoritmos foram testados como alternativa ao PLS, devido a
sua capacidade de identificar variaveis preditoras de maior influéncia e a capacidade de
autoaprendizagem dessas técnicas. Alguns autores que usaram essas abordagens obtiveram uma
melhor qualidade de predi¢cdo quando comparado ao PLS (NIE et al., 2018; PRALLE et al.,
2018; DOREA et al.,2018). Os métodos estatisticos dessas técnicas sio diferentes, o que pode
conferir diferenca em suas capacidades preditivas.

O método SVR, aplica um limite de classificacdo entre os dados e reduz a distancia entre
eles, definindo um limite de detec¢do. O SVR permite a selecdo de um conjunto reduzido de
amostras, chamados vetores de suporte, que determina a melhor correlagdo entre os dados
espectrais e dados de referéncia (THISSEN et al., 2004). O SVR é superior em evitar sobre
ajustes, pois apresentam melhor desempenho no tratamento de dados néo lineares e problemas
multidimensionais, principalmente quando se tem um nimero de amostras reduzido (NIE et al.,

2008). Pralle et al. (2018) utilizou espectros de leite para avaliar o potencial de mensuracéo da
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concentracéo de beta-hidroxibutirato no sangue de vacas leiteiras, onde constatou superioridade
na qualidade de predicdo quando utilizando SVR em relacdo ao PLS.

A rede neural artificial (RNA) é uma técnica de aprendizagem que se espelha na
atividade cerebral neural, aprendendo assim por experiéncia. A rede é composta por varias
camadas, sendo uma de entrada e outra de saida e niUmero determinado de camadas ocultas, que
séo definidas pelo analista (SOYEURT et al., 2020). A RNA determina os pesos de cada relagao
entre as unidades pelo método de retro propagacdo. Nos ultimos 20 anos, varias pesquisas foram
realizadas com RNA em sistemas de producdo de leite. E mais recentemente utilizando este
algoritmo principalmente em dados MIR (infravermelho médio, usado comumente em amostra
de leite) e em menor propor¢do NIR, como exemplo, para predi¢do do consumo de alimentos
por vacas leiteiras (DOREA et al., 2018) e a eficiéncia de utilizacdo de nitrogénio (EUN) em
vacas através de espectros de amostras de leite (GRELET et al., 2020).

O gradient boosting regressor (GBR) é um algoritmo eficiente da técnica de arvore de
decisdo, originalmente proposto pelo Dr. Chen da Universidade de Washington. Este método
tem atraido muita atencdo devido a sua eficiéncia superior e alta precisdo de predi¢cdo. O
Boosting abrange uma série de procedimentos de modelagem que tentam combinar a saida de
varios modelos "fracos”™ em um anico modelo forte. Em geral, um modelo fraco é
sequencialmente ajustado a versdes ligeiramente modificadas dos dados. Em modelos com
boosting, cada arvore é ajustada aos residuos do modelo anterior por regressao. Liu et al. (2016),
usaram espectros NIRS combinado com o gradient boosting para avaliacdo quantitativa do solo.

No entanto, a qualidade da predicdo € influenciada por muitos fatores, incluindo a
caracteristica a ser predita (por exemplo, qualitativa ou quantitativa), a qualidade do conjunto
de dados de referéncia (dados observados), a qualidade dos espectros, o pré-processamento dos
espectros, o tamanho da amostra usada para desenvolver as equacdes de predicdo e as
estratégias de validacdo usadas para o desenvolvimento e validacdo do modelo (BONFATTI et
al., 2017; DOREA et al., 2018) Além disso, as caracteristicas preditas diretamente (por
exemplo, gordura do leite) geralmente tém um sinal significativo nos dados espectrais, enquanto
as caracteristicas preditas indiretamente (por exemplo, eficiéncia alimentar e emissdo de
metano), o sinal no espectro esta associado a caracteristicas complexas (FERRAGINA et al.,
2015). O numero de estudos de pesquisa implementando métodos alternativos para prever
caracteristicas complexas em sistemas pecuarios € pequeno. Portanto, investigagdes usando
uma abordagem analitica diferente, tamanho de amostra, pré-tratamento de dados e selecdo de

variaveis sdo necessarias para lancar luz sobre a analise preditiva de fen6tipos complexos.
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4 Materiais e Métodos

As amostras e dados utilizados no desenvolvimento das curvas de calibracdo sdo
provenientes de experimentos previamente conduzidos no Centro de Pesquisa Better Nature,
localizado em ljaci, Minas Gerais, Brasil. Ao todo, foram utilizadas 234 amostras de fezes, de
64 vacas leiteiras diferentes, provenientes de 5 experimentos (Tabela 2). Todos os protocolos
de realizagio desses experimentos foram aprovados pelo Comité de Etica em Pesquisa com
Animais da Universidade Federal de Lavras. Todos os estudos foram com vacas em lactacéo,
alojadas em instalacédo tipo tie stall alimentadas com TMR, com protocolos experimentais
padronizados entre experimentos. A composi¢ao da TMR era semelhante entre os experimentos
(Tabela 1). A TMR foi preparada 2 vezes por dia em um misturador vertical estacionario
vertical (Unimix 1200, Casale, Sao Carlos, Brasil) e as vacas tiveram acesso a nova alimentacéo
as 07:00 e 13:00 h. As vacas foram ordenhadas 3 vezes por dia em ordenha tipo espinha de

peixe a partir de 05:00, 13:00 e 20:00 h com producéo de leite registrada diariamente.

Tabela 1. Composicao das dietas dos experimentos em ingredientes (% da matéria seca).

Junqueiraetal. Carneiroetal. Barbosaetal. Ribeiro etal.

Silagem de Milho 31,2 30,2 29,2 45,0
Silagem de Sorgo 15,6 14,7 20,7 -
Feno de Aveia - 3,7 2,0 4,0
Feno de Tifton 2,2 - -

Grao de milho reidratado 19,1 18,7 15,0 14,0
Caroco de algoddo 11,3 8,9 10,2 8,3
Polpa citrica - - 4,0 8,1
Farelo de Soja 10,7 20,4 14,5 13,5
Soypass - - - 4,0
DDG** 6,5 - - -
Premix 3,4 2,9 3,6 3,1

* Na tabela estdo apresentados os dados dos experimentos que continham as informag@es de composicdo da dieta
** Gréos secos de destilaria

As amostras de alimentos foram coletadas diariamente e amostras compostas foram
feitas por semana. Da mesma forma, as amostras de sobras foram coletadas diariamente no
cocho e também compostas por vaca por semana. As fezes foram coletadas em baldes (coleta
total) e pesadas concomitantemente & defecacdo durante trés periodos de amostragem de 8
horas, representando as 24 horas do dia. Aliquotas fecais foram congeladas imediatamente ao
longo do periodo de coleta e foi formada uma amostra composta por vaca. Os consumos

individuais foram avaliados registrando a quantidade de alimento oferecido e sobras.
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A concentracdo de MS foi determinada por secagem a 105° C por 24 h (AOAC, 1990;
method 934.01). As amostras moidas foram analisadas para proteina bruta (AOAC, 2012) e
amido foi determinado enzimaticamente de acordo com Hall (2009). A fibra em detergente
neutro (FDN) foi anélisada por filtracdo em cadinhos porosos com alfa-amilase estavel ao calor
e sulfito de sodio (VAN SOEST et al., 1991). A composicdo da dieta consumida foi calculada
de acordo com as diferengas em quantidades e composi¢do quimica da dieta ofertada e das
sobras individuais. As digestibilidades aparente do trato total da MS, FDN, PB e amido foram
determinadas pela relagéo entre o consumido e o excretado nas fezes.

O comportamento de selecdo de alimentos foi avaliado de acordo com Leonardi &
Armentano (2003). A proporcado de particulas acima da peneira de 19 mm de didmetro e acima
e abaixo da peneira de 8 mm do Penn State Particle Separator foi avaliada para a TMR
oferecida. O indice de selecdo foi: 100 x (consumo observado / consumo estimado). Valores de
classificacdo abaixo de 100% representam recusa seletiva, acima de 100% representam ingestdo
preferencial e igual a 100% representam ndo selecéo.

Amostras fecais individuais de cada animal foram submetidas a leitura via NIRS. Antes
da leitura, as amostras ficaram mantidas em um ambiente climatizado (20 °C e umidade relativa
de aproximadamente 65%) durante 24 h para atingirem um equilibrio de umidade de
aproximadamente 6%. Os espectros foram gravados no modo de refletancia difusa usando um
espectrometro de transformacdo NIR de Fourier (MPA, Bruker Optik GmbH, Ettlingen,
Alemanha) e armazenados usando o software OPUS Spectroscopy versdo 7.5. As analises
espectrais foram realizadas dentro da regido espectral de 4000 — 12500 cm !, com resolugdo de
8 cm ! (700 - 2500 nm, 2 nm). Os espectros de cada amostra foram obtidos pela média de 16
andlises realizadas duas vezes em recipientes de amostra de lente de quartzo. A primeira leitura
foi realizada, a amostra foi submetida a uma nova mistura e assim feita uma nova leitura, ou

seja, 2 x 16 digitalizacGes por amostra.
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Tabela 2. Descrigédo das varidveis de interesse dos experimentos utilizados no banco de dados para desenvolvimento das curvas de calibracdo a partir dos

espectros de NIRS fecal.

L. Junqueiraetal. Carneiroetal. Barbosaetal. Diasetal. Ribeiroetal. Estatistica Descritiva
Variaveis n 25 30 59 62 58 N MIN MAX MEDIA DP

Leite, Kg/d 25,83 27,5 32,24 29,25 30,57 233 16,14 48,6 29,74 5,57

CMS, kg/d'

Composicdo da dieta consumida 19,47 20,5 25,03 20,77 23,33 234 10,08 36,31 22,29 4,06
PB, %> 0,17 0,18 0,17 0,17 0,15 230 1,82 6,34 3,71 0,66
FDN, %3 0,34 0,3 - 0,29 0,37 175 2,9 12,54 7 1,73
Amido, % 0,27 0,21 - 0,25 0,34 175 2,15 11,15 5,94 1,68

Digestibilidade dos nutrientes
MS, % 68,13 69,1 69,74 66,51 68,95 231 34,91 84,14 68,47 6,5
PB, % - - 77 - - 59 65,13 86,81 77 4,15
FDN, % - 53,3 - 49,0 - 92 12,72 77,01 48,49 10,91
Amido - 93,6 - 90,1 - 92 80,96 98,32 91,25 3,28

Eficiéncias
EUN, %* - - 23,55 24,6 - 88 17,5 32,45 23,93 3,41
EA, Kg Leite/Kg MS® 1,3 1,35 1,31 1,4 1,34 233 0,66 2,32 1,35 0,26

Selecdo de Particulas®
19 mm, % 106,33 - 63,48 82,575 - 141 11,49 187,99 79,23 31,53
8 mm, % 97,08 - 108,23 97,825 - 141 19,63 146,93 101,7 12,22
Fundo, % 101,03 - 118,5 110,06 - 141 31,59 214,23 111,83 18,8

1Consumo de matéria seca 2Proteina bruta 3 Fibra em detergente neutro “Eficiéncia de utilizacdo de nitrogénio 5Eficiéncia alimentar éClassificacdo ou selecédo calculada
como a ingestdo real de cada peneira expressa como uma porcentagem da ingestdo estimada. VValores abaixo de 100% indicam recusas seletivas, acima de 100% é consumo

preferencial e igual a 100% ndo houve selecéo.
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Inicialmente, o desenvolvimento das curvas de calibracdo a partir dos dados espectrais
foi realizado com o software The Unscrambler® (CAMO AS, Oslo, Noruega, v. 9.7), utilizando
0 método de regressdo dos quadrados minimos parciais (PLSR). Antes da calibracédo, dados
foram tratados matematicamente, visando eliminar ruidos nos espectros que ndo carregavam
informac0es Uteis. Foram feitas as transformacdes as transformacGes matematicas SNV que é
método de normalizacdo padronizada de sinal que visa remover efeitos multiplicativos de
dispersdo e tamanho de particula e 0 MSC método de correcdo multiplicativa de sinal usada
para remover efeitos fisicos, como tamanho de particula e brilho de superficie dos espectros,
ambos também foram testados acrescidos de derivadas de primeira e segunda ordem (1.4.4.1,
2.4.4.2,2.5.5.2), a primeira é usada para melhorar a resolucéo do espectro eliminando a linha
de base constante, enquanto a segunda derivada elimina a linha de base e a tendéncia linear.
Realizamos o teste de incerteza de Mertens do software The Unscrambler para identificacéo de
amostras outlier antes do processo de calibracdo. Os modelos foram desenvolvidos com o
espectro NIRS como varidveis independentes (matriz X) e os valores observados de CMS,
composicao da dieta consumida (%PB, %FDN, %Amido), digestibilidade dos nutrientes (PB,
FDN, Amido) e selecdo de particulas (19 mm, 8 mm e fundo), como variaveis dependentes
(matriz Y).

A validacdo dos modelos foi feita pela técnica de validacdo cruzada, removendo
aleatoriamente parte dos dados (15%) do conjunto de treinamento e utilizando para validar. A
segmentacdo do conjunto de dados (entre conjunto de treinamento e conjunto de validacéo) era
repetida até que todas as amostras tenham servido como amostras de valida¢ao. O nimero étimo
de variaveis latentes em cada modelo foi determinado através da maximizagéo dos coeficientes
de determinagdo e minimizando erros padrdes de calibracdo e de validagcdo (SHENK &
WESTERHAUS, 1991a).

A selecdo dos melhores modelos gerados pelo software The Unscrambler foi baseada
nos seguintes critérios: coeficiente de determinacéo para calibracdo (R2C) e validacao cruzada
(R2VC); raiz quadrada do erro médio obtido na calibragdo (RMSEC) e validacdo cruzada
(RMSEVC). O RMSEC representa a variabilidade na diferenca entre valores estimados e
valores de referéncia quando a equacdo for desenvolvida a partir do conjunto de dados de
calibracdo. Além disso, outros dois parametros foram calculados para avaliar os modelos. O
primeiro é a relagéo entre desempenho do modelo e variabilidade no banco de dados (ratio of
performance to deviation, RPD), calculado como diviséo entre o desvio padrdo no banco de
dados original e 0 RMSEVC. Um modelo € considerado excelente quando valor de RDP ¢é >
2,5 (WILLIAMS, 2004).
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A andlise de PLSR com pré-tratamentos matematicos dos dados é a metodologia mais
tradicional de processamento de dados de espectros NIRS (BRESOLIN AND DOREA et al,
2020). No entanto, consideramos provavel que métodos lineares ndo fossem capazes de
incorporar adequadamente a complexidade de interacBes existentes nas variaveis respostas
avaliadas neste estudo. Por isso, optamos por analisar os dados com outras ferramentas de
machine learning, com e sem 0s pré-tratamentos matematicos (apenas SNV e MSC), e testar
duas estratégias de validacdo dos modelos.

Para essa segunda avaliacdo, 3 bancos de dados foram gerados: 1) os dados originais,
sem tratamentos matematicos; 2) os dados tratados pelo método SNV; e 3) os dados tratados
pelo método MSC. Aléem disso, a producéo de leite das vacas foi adicionada no banco de dados
de variaveis preditoras e foi incluida nos modelos para CMS (sem nenhuma transformacao
matematica). Os trés bancos de dados foram utilizados para as implementacGes de 4 algoritmos

no software Python, da biblioteca Scikit-learn (https://scikit-learn.org/): PLSR, Support Vector

Machine Regressor (SVR), Gradient Boosting Regressor (GBR), e K-Nearest Neighbors
Regressor (KNNR). O PLSR foi novamente utilizado para que a comparagdo com 0S outros
fosse feita na mesma base (Python), uma vez que no Unscrambler nem todos os parametros do
modelo eram ajustaveis. O Support Vector Machine e o K-Nearest Neighbors séo ferramentas
mais robustas para trabalhar com dados em que as relagdes entre matriz X e Y s&o néo lineares.
Embora amplamente utilizados para modelos de classificacdo, ambos podem ser utilizados para
regressdo (SVR e KNNR). Ja o gradient boosting (GB) é uma técnica de arvore de decisdo que
tem atraido atencdo recente devido a sua eficiéncia superior e alta precisdo. O GB abrange uma
série de procedimentos de modelagem que tentam combinar a saida de varios modelos "fracos"
em um Unico modelo forte. Em geral, um modelo fraco é sequencialmente ajustado a versdes
ligeiramente modificadas dos dados, ou seja, cada arvore é ajustada aos residuos do modelo
anterior por regressdo. Essa técnica tem mostrado bons resultados e ainda néo foi testada para
predicdes a partir de dados de NIRS fecal.

As técnicas de machine learning em sua maioria dependem do processo de
hiperparametrizacdo para um melhor desempenho do modelo. Os hiperparametros sao variaveis
que controlam o processo de treinamento. Por exemplo, faz parte da configuracdo de uma rede
neural profunda decidir quantas camadas ocultas de nds precisam ser usadas entre a camada de
entrada e a camada de saida, nimero de vetores de suporte no algoritmo SVR ou a distancia
delimitada entre os pontos no algoritimo KNNR. Essas varidveis ndo estdo diretamente

relacionadas aos dados de treinamento, elas sdo variaveis de configuracdo. Cada algoritimo
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apresenta suas configuragfes de hiperparametros, neste estudo foram utilizadas as

configuracdes fixas da biblioteca Scikit-learn (https://scikit-learn.org/) para cada algoritimo.

Duas estratégias de validacdo foram utilizadas no desenvolvimento dos modelos: leave-
one-animal-out (LOAO) and leave-one-experiment-out (LOEQO). Para LOAO, todos os dados
de uma mesma vaca foram removidos por vez do banco de dados de treinamento e utilizados
para validacdo. O procedimento foi repetido até que todas as vacas tenham sido utilizadas para
validacdo. Esta estratégia foi utilizada para avaliar a performance preditiva dos algoritmos
quando aplicados em dados de novos animais. Ja para 0 LOEO, todos os dados de um mesmo
experimento foram removidos por vez do banco de dados de treinamento e utilizados para
validagdo. O procedimento foi repetido até que todos os experimentos tenham sido utilizados
para validacdo. O objetivo desta estratégia foi avaliar o desempenho preditivo dos algoritmos
quando dados gerados em um novo cenario (i.e. outra época do ano, outra dieta, outro manejo).
O RMSEVC foi utilizado para avaliacdo da acuracia desses modelos e os valores reportados

para cada modelo em cada estratégia € o valor médio de todas as rodadas de validac&o.

5 Resultados

O melhor modelo para cada variavel dependente da analise de PLSR do software
Unscrumbler estdo apresentados na Tabela 3. As variaveis dependentes que nao estdo
apresentadas na tabela (CMS, digestibilidade da MS, FDN e amido e selecdo de particulas
19mm, 8mm e fundo) apresentaram coeficientes de determinac&o tio baixos (R?< 0,5) que n&o
foram considerados importantes na analise. O tratamento matematico que gerou os melhores
modelos foi o SNV com derivada 2.5.5.2 para as trés variaveis de composicdo da dieta
consumida e digestibilidade do amido e SNV com derivada 1.4.4.1 para digestibilidade de PB,
EUN e EA. Apesar dos coeficientes de determinacdo para calibracdo para essas variaveis terem
se apresentado satisfatérios, os valores para a validagdo cruzada foram menos promissores.
Apenas para digestibilidade do FDN o modelo apresentou R2VC maior do que 0,8. No entanto,
nem mesmo para essa variavel o valor de RPD foi maior do que 2,5, mostrando que essa
ferramenta de analise de dados ndo foi eficaz para predicdo das variaveis desejadas a partir de

espectros de NIRS fecal.
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Tabela 3. Avaliacdo dos modelos desenvolvidos por regressdo dos quadrados minimos
parciais para predizer consumo de matéria seca, composicdo da dieta consumida,
digestibilidade de nutrientes, eficiéncias de uso de nutrientes e selecdo de particulas a partir
de espectros de NIRS fecal.

Calibracdo  Validacdo Cruzada

Variaveis Tratamento RMSEC RZ__RMSCV R? RPD

CMS, kg/dt - - - - - -
Composic¢ado da dieta consumida

PB, %? SNV2552" 14 0,7 1,8 0,6 0,1

FDN, %3 SNV2s55.2 6,7 0,7 7,2 0,5 0,2

Amido, % SNV2s5.2 59 0,8 6,3 0,6 0,3
Digestibilidade dos nutrientes

MS, % : - - - - -

PB, % - - - - - -

FDN, % SNV1.441™ 1,2 0,9 1,7 0,8 2,4

Amido SNV2,5,5,2 1,8 0,7 2,2 0,6 1,5
Eficiéncias

EUN, %4 SNV1441 1,6 0,8 2,7 0,3 1,3

EA, Kg Leite/Kg MS® SNV1441 1,8 0,6 2,4 0,3 0,1
Selecdo de Particulas®

19 mm, % ; - - - - -

8 mm, % - - - - - -

Fundo, % - - - - - -

1Consumo de matéria seca 2Proteina bruta 3 Fibra em detergente neutro “Eficiéncia de utilizacdo de
Nitrogénio SEficiéncia alimentar ¢Classificacdo ou selecdo calculada como a ingestdo real de cada
peneira expressa como uma porcentagem da ingestdo prevista. Valores abaixo de 100% indicam
recusas seletivas, acima de 100% é consumo preferencial e igual a 100% n&o houve selecdo. *
Normalizacdo padronizada de sinal com derivada de segunda ordem com cinco pontos de suavizagao.
**Normalizac¢do padronizada de sinal com derivada de primeira ordem com 4 pontos de suavizagao.

As tabelas 4 e 5 apresentam a acuracia (RMSE) dos modelos gerados pelos quatro
algoritmos avaliados para todas as variaveis dependentes, na estratégia de validacdo LOEO
(Tabela 4) e LOAO (Tabela 5). O objetivo dessas duas tabelas é a avaliagdo qualitativa do
desempenho global das 4 ferramentas de analise e, por isso, os valores de RMSE reportados
sdo a media aritmética entre os valores obtidos nas 3 formas de pré-tratamento dos dados
(nenhum, SNV e MSC). A variavel digestibilidade de PB foi avaliada apenas no experimento
3, dado a este fato o pardmetro sé poderé ser avaliado na estratégia de validagcdo LOAO.
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Tabela 4. Avaliacdo do desempenho (RMSEVC) dos quatro algoritmos para predicdo de
consumo de matéria seca, composi¢cdo da dieta consumida, digestibilidade, eficiéncias de
uso de nutrientes e selecdo de particulas a partir de espectros de NIRS fecal com estratégia
de validacdo leave-one-experiment-out.

Algoritmos’
Variaveis GBR KNNR PLSR SVR

CMS, kg/dt 3,64 5,12 3,88 4,54
Composicao da dieta consumida

PB, %? 0,02 0,01 0,01 0,01

FDN, %3 0,05 0,05 0,06 0,04

Amido, %MS 0,07 0,08 0,08 0,05
Digestibilidade dos nutrientes

MS, % 8,69 7,10 6,66 6,23

PB, % - - - -

FDN, % 14,92 13,77 15,90 12,51

Amido, % 5,08 5,46 5,06 5,09
Eficiéncias

EUN, %* 4,27 5,12 4,82 4,35

EA, Kg Leite/Kg MS® 0,26 0,32 0,25 0,26
Selecdo de Particulas®

19 mm, % 42,07 39,78 39,52 40,62

8 mm, % 16,75 14,94 12,86 13,89

Fundo, % 20,99 22,59 18,52 21,24

1Consumo de matéria seca 2Proteina bruta 3 Fibra em detergente neutro “Eficiéncia de utilizacdo de
nitrogénio °Eficiéncia alimentar éClassificacdo ou sele¢do calculada como a ingestdo real de cada
peneira expressa como uma porcentagem da ingestdo estimada. Valores abaixo de 100% indicam
recusas seletivas, acima de 100% é consumo preferencial e igual a 100% ndo houve selecdo.
'GBR=gradient boosting regressor; KNNR=k-nearest neighbors regressor; SVR=Support vector
machine; PLSR=método dos minimos quadrados parciais.

As duas tabelam apresentam a pequena superioridade dos algoritimos GBR e do PLSR
em relacdo aos outros algoritmos, ja que apresentou RMSEVC levemente menor do que 0s
outros em todas as variaveis de interesse e em ambas as estratégias de validacdo. Em geral, a
diferenca entre os algoritimos ndo foi tdo evidente. O RMSE é uma medida de erro, ou seja,
mede a diferenca direta entre os valores preditos e observados. Em técnicas de Machine
Learning em que queremos predizer a variavel resposta diretamente, € comum optar por
métricas de erro, como RMSE, por exemplo, e sempre levando em conta a escala da variavel
resposta para avaliar se o erro € considerado baixo ou alto. Outra observagdo interessante é que
a acuracia dos modelos foi maior para a estratégia de validacdo LOAO, indicando que a
predicédo seria melhor quando aplicada em um novo animal do que quando aplicada em um

novo cenario (condicdes diferentes). Vale ressaltar que os valores de RMSEVC apresentados
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nesta tabela ndo devem ser interpretados de forma quantitativa pois eles foram gerados com a
média dos trés tratamentos matematicos dos dados. Valores muito altos de RMSECV podem
ser gerados quando por modelos que ndo funcionaram com algum dos tratamentos, e isso

inflaciona o valor médio.

Tabela 5. Avaliacdo do desempenho (RMSEVC) dos quatro algoritmos para predicédo de
consumo de matéria seca, composicao da dieta consumida, digestibilidade, eficiéncias de
uso de nutrientes e selecdo de particulas a partir de espectros de NIRS fecal com estratégia
de validacédo leave-one-animal-out.

Algoritmos’
Variaveis GBR KNNR PLSR SVR

CMS, kg/dt 2,98 3,11 3,35 3,37
Composicdo da dieta consumida

PB, %MS? 0,01 0,00 0,01 0,01

FDN, %MS3 0,01 0,01 0,03 0,04

Amido, %MS 0,01 0,01 0,04 0,04
Digestibilidade dos nutrientes

MS, % 6,49 5,84 5,89 5,82

PB, % 4,00 3,98 3,79 3,52

FDN, % 10,90 9,99 9,49 8,98

Amido, % 2,49 2,44 2,53 2,43
Eficiéncias

EUN, %* 2,88 2,90 2,66 2,85

EA, Kg Leite/Kg MS® 0,26 0,24 0,23 0,23
Selecdo de Particulas®

19 mm, % 26,95 27,39 27,01 27,38

8 mm, % 10,94 9,79 8,94 9,52

Fundo, % 16,56 15,78 15,60 16,04

1Consumo de matéria seca 2Proteina bruta 3 Fibra em detergente neutro *Eficiéncia de utilizacao de
nitrogénio °Eficiéncia alimentar éClassificagdo ou selecdo calculada como a ingestéo real de cada
peneira expressa como uma porcentagem da ingestéo estimada. Valores abaixo de 100% indicam
recusas seletivas, acima de 100% é consumo preferencial e igual a 100% ndo houve selecéo.
'GBR=gradient boosting regressor; KNNR=k-nearest neighbors regressor; SVR=Support vector
machine; PLSR=método dos minimos quadrados parciais.

Depois da avaliacdo geral, os melhores algoritimos para cada modelo preditor preditor
dentre todos avaliados (4 ferramentas de andlise e 3 tratamentos de dados) para cada variavel
dependente foi entéo selecionado de acordo com os valores de acuracia (RMSEVC) para cada
estratégia de validacdo. As Tabelas 6, 7, 8 e 9 descrevem os modelos selecionados para
consumo e composicao da dieta consumida (Tabela 6), digestibilidade dos nutrientes (Tabela

7), selecdo de particulas (Tabela 8) e eficiéncias de uso de nutrientes (Tabela 9).
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Tabela 6. Descricdo dos melhores modelos preditores para consumo de matéria seca e composi¢ado da
dieta consumida a partir de espectros de NIRS fecal nas estratégias de validacéo leave-one-experiment-
out e leave-one-animal-out.

Variaveis Algoritimos Tratamento RMSEVC
LOEO

Composicdo da dieta consumida

CMS, kg/dt GBR nenhum 3,64

PB, %MS? PLSR nenhum 0,01

FDN, %MS? SVR nenhum 0,04

Amido, %MS SVR nenhum 0,05
LOAO

Composicao da dieta consumida

CMS, kg/d GBR nenhum 2,98

PB, %MS GBR nenhum 0,01

FDN, %MS GBR nenhum 0,01

Amido, %MS GBR nenhum 0,01

1Consumo de matéria seca 2Proteina bruta 3 Fibra em detergente neuto LOEO=deixar um experimento de fora;
LOAO=deixar um animal de fora; GBR=gradiente boosting regressor; SVR=Support vector machine
regressor;PLSR=método dos minimos quadrados parciais; SNV=normalizacdo padronizada de sinal.

Os modelos para consumo de matéria seca e a composicdo da dieta consumida
apresentaram maior acuraria quando foi utilizado o algoritimo GBR e a estratégia de validacéo
LOAOQ. Para essas variaveis, o tratamento matematico do banco de dados melhorou muito
pouco a predicdo. Vale ressaltar que as difrencas encontradas entre os algoritimos foram

minimas, variando em casas decimais de uma variavel para outra.
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Tabela 7. Descricdo dos melhores modelos preditores para digestibilidade dos nutrientes a partir de
espectros de NIRS fecal nas estratégias de validacdo leave-one-experiment-out e leave-one-animal-
out.

Variaveis Algoritimos Tratamento RMSEVC
LOEO

Digestibilidade dos nutrientes

MS, %! SVR SVN 6,23

PB, %?2 - - -

FDN, %? SVR nenhum 12,26

Amido GBR nenhum 4,52
LOAO

Digestibilidade dos nutrientes

MS, % SVR nenhum 5,82

PB, % SVR nenhum 3,52

FDN, % SVR nenhum 8,71

Amido SVR nenhum 2,43

!Matéria seca 2Proteina bruta 3 Fibra em detergente neutro LOEO=deixar um experimento de fora; LOAO=deixar
um animal de fora; GBR=gradiente boosting regressor; SVR=Support vector machine regressor;
SNV=normalizac¢do padronizada de sinal.

As variaveis de digestibilidade dos nutrientes foram melhor preditas com o algoritmo
SVR. Além disso, os modelos com LOAO foram mais precisos do que com LOEO. A predicao
da digestibilidade da matéria seca na estratégia de validagdo LOEO foi levemente melhorada
com o tratamento SNV em relacéo a utilizacdo dos dados sem tratamento. Para digestibilidade
da matéria seca, 0 RMSEVC dos dados sem tratamento foi 6,24% para LOEO.

Tabela 8. Descri¢do dos melhores modelos preditores para eficiéncias a partir de espectros de
NIRS fecal nas estratégias de validacdo leave-one-experiment-out e leave-one-animal-out.

Variaveis Algoritimos Tratamento RMSEVC
LOEO

Selecdo de Particulast

19 mm, % PLSR nenhum 39,10

8 mm, % PLSR SNV 12,59

Fundo, % PLSR SNV 18,52
LOAO

Selecdo de Particulas

19 mm, % GBR SNV 26,34

8 mm, % PLSR SNV 8,85

Fundo, % PLSR SNV 15,60

'Classificacdo ou selec3o calculada como a ingestdo real de cada peneira expressa como uma porcentagem da
ingestdo prevista. Valores abaixo de 100% indicam recusas seletivas, acima de 100% é consumo preferencial e
igual a 100% ndo houve selecdo. LOEO=deixar um experimento de fora; LOAO=deixar um animal de fora;
GBR=gradiente boosting regressor; PLSR=método dos minimos quadrados parciais; SNV=normalizagdo
padronizada de sinal.

Os algoritmo GBR e PLSR foram os que tiveram melhor desempenho para a predicao

da selecdo de particulas estimada pelo método das peneiras. Esta variavel foi mais dependente
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de algum tratamento matematico, sendo a melhor estratégia de validacdo LOAO, e as trés
variaveis tiveram melhor desempenho com o tratamento SNV. A diferenca entre tratado e ndo
tratado foi em torno de 0,20 a 0,40 % para todas as variaveis. Levando em consideracéo a escala
dessa variavel resposta, os valores de acurécia para esses modelos foram encorajadores nas duas

estratégias de validacéo.

Tabela 9. Descrigdo dos melhores modelos preditores para selecéo de particulas espectros de NIRS
fecal nas estratégias de validacdo leave-one-experiment-out e leave-one-animal-out.

Variaveis Algoritimos Tratamento RMSEVC
LOEO

Eficiéncias

EUN, %! GBR SNV 3,66

EA, Kg Leite/Kg MS2 PLSR nenhum 0,24
LOAO

Eficiéncias

EUN, % PLSR nenhum 2,65

EA, Kg Leite/Kg MS PLSR nenhum 0,23

'Eficiéncia de utilizacdo de Nitrogénio 2Eficiéncia alimentar LOEO=deixar um experimento de fora;
LOAO=deixar um animal de fora; GBR=gradiente boosting regressor; PLSR=método dos minimos quadrados
parciais; MSC=corre¢do mutiplicativa de sinal; SNVV=normalizacio padronizada de sinal.

Os parametros de eficiéncia foram melhor preditos com o algoritimo PLSR sem nenhum
tratamento. A estratégia de validacdo LOAO também obteve melhor desempenho para estas
variaveis. A diferenca encontrada entre os algoritimos para esta variavel foi de 0,20% para EUN
e 0,02 kg leite/lkg MS para EA.

6 Discussao

O objetivo do nosso estudo foi encontrar métodos menos trabalhosos e invasivos para
predizer variaveis complexas e de extrema importancia dentro do sistema de producao leiteiro
como consumo, digestibilidade, selecdo de particulas e eficiéncias. O NIRS é um método que
apresenta vantagens em relacdo as andlises convencionais, pois fornece uma analise ndo
destrutiva, ndo invasiva e de baixo custo (SKOOG et al., 2006). Nossa hipdtese de que 0s
espectros NIRS seriam capazes de predizer variaveis nutricionais parte do principio de que as
informacdes quimicas contidas nas fezes sdo representativas da dieta consumida e estdo
relacionadas ao consumo e digestibilidade (HOLLOWAY et al. 1981). Os estudos com NIRS
fecal tem demonstrado resultados promissores, no entanto, a maioria destes estudos analisaram

composi¢do quimica das fezes. Johnson et al. (2017) encontrou melhores resultados quando
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analisou PB e FDN de fezes. Outro exemplo de utilizagdo do NIRS de grande interesse dentro
da area de nutricdo de ruminantes é o monitoramento do consumo e composi¢ao de nutrientes
de animais em pastejo através da analise dos espectros das fezes (LANDAU et al.,2006).

Um trabalho recente realizado em nosso grupo de pesquisa mostrou resultados
promissores na predi¢cdo da composigédo da dieta consumida e digestibilidade de nutrientes a
partir de NIRS fecal com animais consumindo exclusivamente gramineas tropicais frescas
(Oliveira, 2019). No entanto, essa abordagem nunca foi conduzida para animais consumindo
TMR. Em uma TMR, as complexidades das liga¢des organicas relacionadas com um processo
digestivo sdo mais complexas do que ligagdes organicas associadas a moléculas mais simples,
como proteina ou amido (MENTIK et al., 2006). Neste caso, por ser um alimento bastante
heterogéneo, as relacBes entre a absorbancia e o nutriente de interesse se tornam mais
desafiadoras, configurando a existéncia de relagdes nédo lineares em alguns espectros. Além
disso, as variaveis que nos propusemos a estudar ndo dependem somente da composicao
quimica do alimento ou das fezes, mas sdo fenotipos que sofrem interferéncia do
comportamento e do metabolismo animal.

Em situacbes como essas, modelos lineares podem apresentar problemas de
colinearidade (SOYEURT, 2020). O PLSR, método mais utilizado em analises de espectros
NIRS, tem um fraco potencial para avaliagdo de relacdes néo lineares, na maioria das vezes
leva a um sobre ajuste do modelo desenvolvido (THISSEN et al.,, 2004). Algoritmos de
aprendizagem de maquina como SVR, KNNR e GBR tém capacidade de considerar relacdes
ndo lineares em seus modelos. Estudos com os algoritmos SVR e com redes neurais artificiais
obtiveram uma melhor qualidade de predi¢do quando comparado ao PLSR (PRALLE et al.,
2018; DOREA et al., 2018).

Em nosso estudo o PLSR realizado pelo software The unscrumbler ndo demonstrou
bons resultados, nem mesmo quando realizamos tratamentos dos espectros e/ou retiramos
amostras outlier. Embora outros estudos utilizando espectros de NIRS fecal tenham reportado
bons resultados com PLSR para predizer composic¢do nutricional e consumo (TRAN et al.,
2010; JOHNSON et al., 2017), nenhum destes avaliaram variaveis tdo complexas como a desse
estudo ou mesmo quando avaliaram, estas tiveram pior desempenho quando comparadas a
variaveis mais simples como de composi¢éo quimica.

No entanto, o PLSR realizado no software Python apresentou melhores resultados. O
intuito de utilizar este algoritmo no Python foi de permitir a comparacéo entre essas técnicas de
regressdo ja que o software The unscrambler ndo nos permite tanto controle de parametros em

analise como o Python. Os algoritmos aqui utilizados, foram selecionados pois reportaram bons
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resultados em estudos anteriores, quando comparados ao PLSR (SEXTON et al., 2018). No
entanto, em nosso estudo, ndo foram encontradas grandes diferencas entre os algoritimos, assim
como em alguns trabalhos anteriores. Embora os resultados ndo sejam diretamente
comparaveis, eles indicam que os problemas de regressdo sdo especificos de cada aplicacao.
Isso explica o comportanto diferente de cada varidvel resposta a um determinado tipo de
algoritimo. A influéncia da relagdo entre 0 componente e espectro, parece determinar maior ou
menor diferenca entre os algoritmos, principalmente devido a linearidade dessas relacdes. No
entanto, as técnicas de machine learning muitas vezes necessitam de uma busca pelos melhores
hiperparametros, antes de treinar os algoritmos para realizar a predi¢do final, o que pode
interferir no desempenho dos modelos e conferir maior ou menor diferenca entre eles
(BENGIO, 2012; DOREA,2020).

Técnicas de machine learning, sdo empregadas devido a sua capacidade de pesquisar
em um espaco de alta dimensdo, caracteristicas que melhor descrevem a variavel resposta, com
capacidade de autoaprendizagem (GIANOLA et al., 2011). Diferente do esperado neste estudo,
ndo identificamos grandes diferencas entre os diferentes algoritimos. Alguns autores avaliando
a composicdo de direta da cana de acUcar também ndo encontraram diferencas entre 0s
algoritimos, mostrando que o melhor algoritimos também é dependende da natureza da variavel
estudada. No presente estudo, apesar dos bons resultados, ndo foi realizada uma investigacéo
profunda sobre os melhores hiperparametors para os algoritimos utilizados. Os hiperparametros
sdo variaveis que controlam o processo de treinamento. A busca pelos melhores
hiperparametros confere melhor acuracia aos modelos alem de evidenciar as diferengas de
desempenho de cada um.

O CMS é o pardmetro que mais influencia o desempenho animal. Por isso, é essencial
que se tenha métodos para estimar esse parametro de forma confiavel. Estudos anteriores com
NIRS apresentaram resultados promissores para predicdo de CMS, no entanto estes trabalhos
foram feitos com animais a pasto (TRAN et al., 2010). Nossos modelos apresentaram bom
desempenho avaliando esta varidvel, sendo um dado singular e promissor em anélises de NIRS
fecal com animais consumido TMR. Dados de producéo de leite foram adicionados ao modelo,
como na maioria dos modelos para predi¢do de consumo. Producdo de leite é o principal fator
determinante da necessidade de nutrientes da vaca (NRC, 2001). Outros modelos preditivos
reportados na literatura apresentaram melhora significativa quando este dado foi adicionado na
equacio, o que é esperado devido a relagdo entre consumo e producdo (DOREA et al., 2017).

O dado de consumo de matéria seca e composicdo da dieta consumo € de extrema

importancia dentro de um sistema de nutricao de precisdo, tendo em vista que desempenho dos
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ruminantes esta intimamente relacionado a ingestdo, sendo que cerca de 60 a 90% do
desempenho dos animais pode ser explicado por variacbes no consumo de nutrientes
(MERTENS, 1994). O modelo do NRC 2001 para CMS apresenta valores de RMSE entre 1,75
e 1,78 Kg/d, em nosso estudo, obtivemo média de RMSE de 2,98 Kg/d na estratégia de
validagcdo LOAO, sem considerar outros fatores como peso corporal e DEL que s&o utilizados
no modelos NRC2001 e sem uma investigacdo profunda sobre hiperpardmetros. Assim como
no NRC 2001, a producdo de leite foi incluida no modelo, a inclusdo de producéo de leite em
modelos de consumo confere melhoria na predicdo, uma vez que estas varidveis estdo
relacionadas (DOREA et al., 2020). Modelos de predicdo sdo mais eficazes quando as
condicBes do rebanho onde sera aplicado se assemelham as condic¢Bes da populagdo em que
foram criados, ou seja, quando em populacGes diferentes a estimativa pode conter alguma
variacdo (MARTENS, 1987). Portanto, os modelos gerados nesse estudo precisam ser
validados em outras condicGes de validacGes externas para verificar sua acuracia e
aplicabilidade em outras populacgdes diferentes.

O objetivo principal das técnicas de avaliacdo de alimentos é prever a disponibilidade
de nutrientes em sistemas de producdo animal. A estimativa de digestibilidade de nutrientes a
partir do espectro NIRS das amostras de alimentos é bastante utilizada em laboratérios
comerciais, principalmente para FDN e amido. A digestibilidade e consumo estéo intimamente
relacionados e determinam a utilizacdo da energia dietética pelos animais. Decruyenaere et al.
(2009) demonstrou que o NIRS fecal mostrou ser uma ferramenta promissora para analise de
digestibilidade de outros componentes como FDN e PB, porém estes trabalhos foram com
animais a pasto. H& um interesse crescente nas calibragdes com NIRS fecal para valores de
digestibilidade in vivo, uma vez que permite a substituicdo de técnicas de laboratério para
predizer o valor da energia digestivel da dieta (STUTH et al., 2003). Neste trabalho, fizemos
calibracOes para digestibilidade in vivo para estes parametros e alcamos resultados bons
resultados que poderdo auxiliar na avaliagdo de dietas em fazendas leiteiras.

A eficiéncia alimentar tem papel importante em aspectos econémicos nos sistemas de
producdo de ruminantes, este dado permite tomadas de decisdo em relacdo ao manejo e também
auxiliam em programas de melhoramento genético (BERRY & CROWLEY, 2013). O uso de
espectrometria NIR e MIR vem sendo explorado como uma ferramenta potencial para predizer
caracteristicas relacionadas a eficiéncia alimentar em bovinos de leite, como por exemplo o
consumo individual. No entanto, a avaliacdo direta dessas caracteristicas, principalmente
avaliando NIRS fecal ndo foram investigadas. Melhorar a eficiéncia do uso de nitrogénio (EUN)

e a eficiéncia alimentar (EA) de forma individual ou em nivel de rebanho sdo essenciais para
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sistemas de producéo de leite, por razbes ambientais e econdmicas. Grelet et al., (2020) obteve
resultados promissores avaliando EUN a partir de MIR de leite com o algoritmo SVR, obteve
R2 na validacédo acima de 0,7 com erros abaixo de 5%. Muitos estudos com espectros de leite
vém sendo realizados, principalmente devido a facilidade de obtengdo da amostra. No entanto,
assim como neste trabalho existe a necessidade de inserir mais dados nos modelos para cobrir
um maximo da variabilidade em relacdo as ragas, producgéo e estagios de lactagéo.

Os animais ruminantes tém a capacidade de selecionar entre diferentes particulas dos
alimentos, em alguns casos, a dieta realmente consumida pelas vacas é maior em carboidratos
fermentaveis e menor em fibra efetiva do que a formulada, aumentando assim o risco de acidose
ruminal subaguda (DEVRIES et al., 2005). No entanto, este ¢ um dado importante dentro do
sistema de producdo para avaliar problemas nutricionais e de manejo. O método mais utilizado
para mensurar a selecdo de particulas € o uso da peneira Penn State, de acordo com a
porcentagem de cada peneira chegamos a conclusao se estd havendo selecdo de particulas ou
ndo dentro do rebanho. Avaliar este tipo de parametro de forma individual pelo NIRS fecal,
permitiria avaliar animais selecionadores e identificar problemas relacionados a nutri¢cdo. Até
entdo, ndo existiam relatos de estudos que abordaram calibracdo NIRS para predizer essas
variaveis. Os resultados obtidos no nosso estudo se mostraram promissores, com a peneira de
19mm conseguimos avaliar selecdo de particulas longas, com isso conseguimos perceber a
proporcdo de fibra fisicamente efetiva ingerida. Em contrapartida, na peneira do fundo
permanecem as menores particulas da dieta, que devem ter consumo monitorado para avaliar
possiveis efeitos na fungdo ruminal e consumo. A TMR normalmente contém 40 a 60% de
concentrado, a maior parte do qual passa pela peneira de 8,0 mm, fazendo com que seja uma
porcdo bastante variavel e heterogénea, no entanto em nosso estudo obtivemos uma boa
acuracia na predicdo dessa porcao da dieta, assim como as outras. Levando em consideracéo a
escala de valores dessas varidveis reposta.

A estratégia de validacdo leave-one-out é um dos métodos de validacdo cruzada
comumente aplicada quando o tamanho da amostra é pequeno e ha preocupacdo sobre o
tamanho limitado do conjunto de calibragdo (GIANOLA & SCHON, 2016). A ideia da técnica
de validacdo cruzada de deixar um de fora também pode ser adaptado para deixar um rebanho
de fora (por exemplo, grupo, fazenda, ensaio, ano, entre outros), o que pode ser uma boa
estratégia para reduzir a interdependéncia bioldgica entre os dados de treinamento e validagao
quando esses conjuntos sdo definidos aleatoriamente (BRESOLIN & DOREA, 2020). No

entanto, o ideal é utilizar a validagdo externa, quando se tem disponivel um grande tamanho de
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amostra. Como exemplo, pode ser definido como conjunto de validagéo externa, dados de outra
fazenda, rebanho, regido ou lote.

As estratégias de validacdo utilizadas, tiveram como base experimentos anteriores do
nosso grupo de pesquisa, onde foram comparadas estratégias como LOEO e LOAO com
estratégias onde sdo selecionados dados aleatorios para conjunto de validacdo. Neste tipo de
estratégia, pode ocorrer interdependéncia entre dados do mesmo animal ou do mesmo
experimento, estratégia esta que utilizamos no software The unscrambler. Podemos notar que
a estratégia LOAO obteve menores erros, ou seja, 0 modelo teria melhor desempenho para
predizer as varidveis em estudo, em animais externos ao conjunto de dados de calibracéo.
Quando avaliado em condigGes novas, ou seja, em outro experimento como LOEO, observamos
uma queda na acurécia desses modelos. Pois, apesar de um experimento completo ter sido
retirado, todos foram feitos sob condi¢Ges semelhantes, fato este que foi necessario para
mantermos a padronizacdo dos métodos de referéncia.

Embora nossos modelos precisem ser validados para uso em condicdes de rotina, esses
resultados preliminares mostraram que € possivel obter informacGes fenotipicas complexas por
meio de espectros NIR de fezes. Isso poderia permitir predi¢cdes em grande escala para auxiliar
estudos genéticos e o desenvolvimento de ferramentas de gestao agricola. Portanto, conjuntos
de dados maiores e abordagens modernas de mineracdo de dados devem ser investigadas para
melhorar a capacidade preditiva e para confirmar a qualidade dos modelos de calibragéo.
Apesar de um numero aceitavel e representativo de amostras utilizados nesse experimento,
algumas variaveis estudadas ndo foram analisadas em todos os experimentos, reduzindo
substancialmente o numero de amostras dessas variaveis.

Deve-se levar em consideragdo que apesar de unidades experimentais diferentes, o
ambiente, as condi¢Oes experimentais e alguns animais eram semelhantes e/ou iguais entre eles,
0 que pode ser vantajoso pela reducdo de erros relacionados aos métodos de referéncia. Em
contrapartida, é preciso cautela quanto a acuracia obtida na validacéo cruzada neste estudo, uma
vez que a ocorréncia de overfitting é comum nesse tipo de validacdo (HASTIE et al.,
2009). Embora essas técnicas de aprendizado de maquina sejam ideais para implementacao em
espacos multidimensionais, esta abordagem tende a se ajustar facilmente, principalmente
devido aos conjuntos de dados reduzidos e dados ruidosos (HEMPSTALK et al., 2015). O sobre
ajuste (overfitting) é um problema recorrente nesses métodos e costuma ser identificado pela
alta precisédo de predi¢do no conjunto de dados de treinamento, mas muito pobre no conjunto

de dados de validacdo. Dado a isso, 0 método de validacao se torna uma estratégia importante
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no processo, devendo ser mais o imparcial possivel. Para tal, € necessaria maior independéncia

possivel dos dados entre o treinamento e a validacdo (ROBERTS et al., 2017).
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7 Concluséao

A analise de dados espectrais recebe influéncia de diversos fatores externos e internos
que irdo determinar qual o melhor método a ser utilizado para se obter resultados mais acurados
em analise NIRS. Embora os resultados obtidos sejam promissores e as estratégias de validacao
visem minimizar o emaranhamento bioldgico dentro de uma vaca ou ensaio, 0 conjunto de
dados veio inteiramente do mesmo rebanho. Assim, é possivel que o modelo seja menos preciso
guando usado em um rebanho e ambientes completamente diferentes.

Espectros de amostras fecais de vacas leiteiras alimentadas com TMR, podem ser
utilizados como preditores de variaveis complexas de rotina na fazenda, desde que seja avaliado
e utilizado o algoritmo adequado. A perspectiva € que em novas pesquisas, estes algoritmos
sejam explorados, buscando melhor hiperparametrizacdo dos algoritimos, em conjunto de

dados maiores e com validacdo externa para verificar a aplicabilidade desses modelos.
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