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Introducao

Os avancos da inteligéncia artificial e da capacidade computacional tém viabilizado a geracdo de grandes
volumes de dados quimicos por técnicas analiticas, assim como o uso de aprendizado de maquina no
tratamento desses dados. No entanto, a aplicacdo desses métodos geralmente demanda tempo e
programagéo extensiva na otimizagao e selegdo de modelos capazes de extrair informagdes relevantes e
identificar padrdes nos dados. Nesse cenario, o PyCaret, uma biblioteca de cédigo aberto, desenvolvida em
Python, surge como uma alternativa promissora por automatizar fluxos completos de modelagem com poucas
linhas de cddigo, incluindo comparagdo, otimizacdo e combinacao de algoritmos. Entretanto, na diversidade
de modelos envolvidos, informagdes relacionadas as variaveis mais relevantes podem ser diluidas ou
perdidas na etapa de combinagcdo dos modelos. Este trabalho propde o uso de PyCaret na automacéao de
modelos aplicados aos problemas quimicos, com foco na construgdo de ensembles interpretaveis. O objetivo
é explorar o potencial de automacgéao oferecido pela biblioteca, criar ensembles por meio da combinagao de
diferentes abordagens e extrair, a partir deles, de forma unificada, as variaveis-chave associadas aos
problemas quimicos analisados.

Resultados e Discussao
Neste trabalho, utilizou-se quatro conjuntos de dados, descritos na Tabela 1.

Tabela 1. Conjuntos de dados utilizados neste estudo

Conjunto Tecr’u_ca Problema abordado . D|mens_a'o . Fonte
analitica (linhas | variaveis)

Distingao entre azeite extravirgem e s .

01 NIR outros 6leos vegetais ou compostos 401125 Sintéticos adaptados de Borghi et al. (2020)

02 NIR Distingao de petroleo e 6leo de reuso 150|125 Sintéticos adaptados de Santos et al.(2021)
Distingao entre cafés puros e :

03 ICP-MS adulterados 68 | 22 Reproduzidos de Costa et al. (2024)

04 RMH 'H  Distingdo de petroleos pelo API 115 | 7242 Projeto Quimiometria—Labpetro-UFES

NIR: espectroscopia na regido do infravermelho préximo; ICP-MS: espectrometria de massas com plasma indutivamente acoplado; RMN
"H: Ressonancia magnética nuclear de hidrogénio

Os dados foram pré-processados com corregéo de linha de base, derivada, normalizagao, autoescalamento
e/ou centralizagdo na média. As analises foram conduzidas em Python (versao 3.10.18), utilizando a interface
Jupyter Notebook e bibliotecas auxiliares. O médulo de classificagéo da biblioteca PyCaret (versédo 3.2.0) foi
empregado para automatizar, otimizar e comparar modelos pela validagédo cruzada, utilizando as métricas de
sensibilidade, exatiddo e coeficiente de correlacdo de Matthews (MCC). Ensembles formados pelos cinco
modelos com melhor desempenho apresentaram sensibilidade entre 80 e 98,6%, exatiddao entre 90 e 100%
e MCC de 0,800 a 0,972. As variaveis mais relevantes foram identificadas por meio da combinagao dos
classificadores baseados em arvores com maior desempenho, utilizando o indice de Gini como critério. A
ponderacao pela performance de cada modelo assegurou a interpretabilidade quimica dos resultados.

Conclusoes

A abordagem proposta neste estudo pela estratégia de ensembles com Pycaret promove a otimizagdo de
modelos de aprendizado de maquina de alta performance sem que se perca a interpretabilidade dos
resultados, o que é essencial para resolugao de problemas quimicos.
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