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Resumo: Este trabalho apresenta um método hibrido para identificagdo de micropléasticos com
espectroscopia FTIR-ATR, integrando uma rede neural convolucional (CNN) com validacao
espectral classica baseada em picos vibracionais. Foram analisadas 16 amostras
desconhecidas. A CNN forneceu uma predi¢do preliminar, corrigida com base em bandas
caracteristicas de polimeros como PE, PP, PET, PS, PA, PU, PVC e Nylon. O método
apresentou confiabilidade espectral >90% para a maioria das amostras. Os resultados
demonstram que a validacao fisico-quimica de picos ¢ essencial para evitar falsos positivos
em classificadores automaticos e permite analise eficientes mesmo em amostras ambientais

complexas.

Palavras-chave: Infravermelho; Rede neural convolucional; Validagao Espectral, Analise

Polimérica.




SIMPOSIO REACT

Tecnologia, 14 e Sustentabilidade: Caminhos para um crescimento inclusivo
Evento Online—23a 25 dejulho de 2025. Caminhos para um crescimento inclusivo

APPLICATION OF A HYBRID CNN-FTIR MODEL FOR IDENTIFICATION OF
MICROPLASTICS IN ENVIRONMENTAL SAMPLES: AN APPROACH BASED ON
PHYSICOCHEMICAL SPECTRAL VALIDATION

Matheus Marques Santos', Harvey Alexander Villa Velez?, Igo Torres Lima®, José
Renato de Oliveira Lima*, Marco Valério Jansen Cutrim®, Rafael Diego Soares
Barbosa®.

! Federal University of Maranhdo, Sdo Luis - MA, Brazil,
matheus.marques@discente.ufma.br.

? Federal University of Maranhdo, Sdo Luis - MA, Brazil, harvey.villa@ufma.br.

3 Federal University of Maranhdo, Sdo Luis - MA, Brazil, igo.torres@ufma.br.

* Federal University of Maranhdo, Sdo Luis - MA, Brazil, renato.jose@ufma.br.

’ Federal University of Maranhdo, Sdo Luis - MA, Brazil, marco.cutrim@ufma.br.

% Federal Institute of Amazonas, Parintins -AM, Brasil, rafael.soares@jifam.edu.br.

Summary: This work presents a hybrid method for microplastic identification using
FTIR-ATR spectroscopy, integrating a convolutional neural network (CNN) with classical
spectral validation based on vibrational peaks. Sixteen unknown samples were analyzed. The
CNN provided a preliminary prediction, corrected based on characteristic bands of polymers
such as PE, PP, PET, PS, PA, PU, PVC, and Nylon. The method demonstrated spectral
reliability >90% for most samples. The results demonstrate that physicochemical peak
validation is essential to avoid false positives in automatic classifiers and allows efficient

analysis even in complex environmental samples.

Key-words: Infrared; Convolutional Neural Network; Spectral Validation; Polymeric

Analysis.
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INTRODUCAO

A poluicdo por microplasticos constitui uma das ameagas ambientais mais
onipresentes da atualidade. Microplasticos sdo fragmentos de polimeros sintéticos com
dimensdes inferiores a 5 mm, originados da fragmentacao de residuos plasticos maiores ou de
fontes primarias como cosméticos e fibras téxteis.>'> Sua onipresenga em ambientes
aquaticos, solos, organismos vivos e até na atmosfera tem sido amplamente documentada,
revelando seu potencial de bioacumulagdo e toxicidade.'®'® Estudos recentes apontam que
particulas microplasticas estdo presentes em alimentos processados, agua potavel, leite
materno e tecidos humanos, reforgando a urgéncia no desenvolvimento de métodos analiticos

eficientes e confiaveis.®!"

Dentre as ferramentas disponiveis para a identificagdo quimica de microplasticos, a
espectroscopia no infravermelho por transformada de Fourier, especialmente na modalidade
de reflectancia total atenuada (ATR-FTIR), destaca-se por sua capacidade de fornecer
assinaturas vibracionais especificas dos grupos funcionais presentes nos polimeros."® No
entanto, a analise de amostras ambientais apresenta desafios intrinsecos, como a degradacao
quimica das particulas, contaminagdes superficiais, sobreposicao de bandas espectrais e baixa

transmitancia devido ao tamanho ou espessura da amostra.”'*

Com o advento da inteligéncia artificial, métodos de aprendizado de maquina, em
especial redes neurais convolucionais (CNNs), t€ém sido aplicados para classificagdo
automatizada de espectros FTIR, visando a aceleracio e padronizacdo do processo
analitico™*"® demonstraram que modelos densos e compactos de CNN podem superar a
acuracia de classificadores humanos, inclusive identificando erros sistematicos de rotulagem
em bancos de dados publicos. No entanto, a literatura também reconhece que, em espectros de
baixa qualidade ou fora do dominio do conjunto de treinamento, esses modelos podem

reproduzir vieses ou apresentar classificagdes espurias.'

A escolha da Rede Neural Convolucional (CNN) para a classificacdo inicial dos
espectros foi baseada em sua comprovada eficacia no processamento de dados sequenciais e
de imagem, como € o caso dos espectros FTIR.>"* CNNs sdo particularmente adequadas para

identificar padroes complexos e hierdrquicos em dados brutos, o que as torna superiores a

modelos tradicionais de aprendizado de maquina (como SVM, Random Forest ou
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PCA-LDA)’ quando se trata de extrair caracteristicas relevantes diretamente dos espectros
sem a necessidade de engenharia de caracteristicas manual extensiva. Embora uma
comparac¢do exaustiva com outros modelos de IA nao seja o foco deste trabalho, a capacidade
da CNN de aprender representacdes de alto nivel a partir dos dados espectrais justifica sua

selecdo como o classificador inicial neste método hibrido.

Paralelamente, técnicas espectroscopicas baseadas em derivadas, como a segunda
derivada de Savitzky-Golay, tém sido utilizadas para aprimorar a resolucdo espectral e
facilitar a distincdo de bandas sobrepostas, especialmente em amostras complexas ou com
baixa transmitancia.” Essa abordagem permite ndo apenas maior sensibilidade, mas também

uma forma robusta de validagdo espectral quando associada a critérios objetivos de analise.

Diante disso, este trabalho propde uma metodologia hibrida que alia a eficiéncia
preditiva de um modelo CNN ao rigor espectroscopico da verificagdo por segunda derivada,
visando a identificac¢do precisa de microplasticos em amostras ambientais. O método proposto
¢ baseado na aquisi¢do de espectros por ATR-FTIR em janelas de seleneto e posterior
classificagdo automatica via CNN, cujos resultados sao verificados por analise de similaridade
espectral e presenca de bandas caracteristicas. O objetivo central ¢ demonstrar que, embora
redes neurais possam acelerar a andlise, sua confiabilidade depende de validagdo
fisico-quimica rigorosa, especialmente para amostras que apresentem baixa transmitancia ou
comportamento espectral atipico. O modelo aqui proposto busca ser acessivel, robusto e

adaptavel a realidade de laboratdrios de rotina, promovendo uma alternativa balanceada entre

sofisticacdo computacional e fundamentagdo espectroscopica.
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MATERIAL E METODOS

Preparo das amostras

As particulas de microplastico de 33 amostras foram coletadas de filtros de acetato de
celulose apos filtrag@o e tratamento em matriz ambiental. Para cada amostra, uma particula
polimérica isolada sob microscopio Optico foi transferida para uma lamina de vidro e entdo
suspensa em uma gota de agua destilada. Em seguida, a amostra foi encaminhada para analise

por ATR-FTIR.
Aquisicao dos dados espectrais (ATR-FTIR)

As amostras foram analisadas por espectroscopia FTIR com acoplamento ATR
(Attenuated Total Reflectance). Os espectros foram fornecidos no formato .txt, com unidade
em % de transmitancia e eixo x em numero de onda (cm'), cobrindo a faixa espectral tipica
de 4004000 cm™, com foco analitico entre 600—1300 cm™. O equipamento utilizado foi um
Shimadzu IR-Prestige-21. Os dados da andlise foram obtidos em transmitancia, com
resolugdo de 4 cm™, 40 scans, na faixa de 400 a 4000 cm™ e apodizacdo Happ-Genzel.
Inicialmente, foi coletado o espectro da 4gua destilada como branco. Os picos

correspondentes ao CO: foram removidos individualmente de cada aquisi¢ao espectral.
Pré-processamento dos espectros

Todos os espectros passaram por um pipeline de pré-processamento padronizado, a
fim de garantir consisténcia entre as amostras e compatibilidade com o modelo CNN. As
etapas incluiram: corre¢do de linha de base (baseline correction) para remog¢do de tendéncias
espurias por ajuste polinomial de ordem 2 a 5, utilizando scipy.signal e/ou pybaselines;
normalizagdo por altura maxima para padronizar as intensidades espectrais; suavizagao
(opcional) com filtro de Savitzky—Golay para reduzir ruido de alta frequéncia sem distorcer a

forma espectral; e interpolacdo/reescalonamento para reamostragem dos espectros,

compatibilizando-os com o formato esperado pela CNN (mesma densidade de pontos).




SIMPOSIO REACT

Tecnologia, 14 e Sustentabilidade: Caminhos para um crescimento inclusivo
Evento Online—23a 25 dejulho de 2025. Caminhos para um crescimento inclusivo

Classificacio com CNN

Um modelo de rede neural convolucional (CNN) foi previamente treinado com dataset
de 6 mil espectros de plasticos de referéncia.”’ Foi desenvolvido um modelo de rede neural
convolucional (CNN) para a classificagdo de microplasticos a partir de espectros FTIR-ATR.
O modelo foi implementado em Python utilizando Keras com backend TensorFlow. A
arquitetura consiste em: (i) uma camada de entrada compativel com vetores espectrais
normalizados, (ii) duas camadas ConvlD com 32 e 64 filtros, kernel de tamanho 3, ativagdo
ReLU, seguidas por MaxPooling1D (pool size 2), BatchNormalization e Dropout (taxa 0.5),
(i11) uma camada Dense com 128 neurdnios (ReLU), e (iv) camada de saida com ativacao
softmax. O modelo foi treinado com fun¢do de perda categorical crossentropy, otimizador
Adam (learning rate 0.001), por 100 épocas, batch size 32, e validag¢ao hold-out de 20%, com
early stopping. Os espectros foram pré-processados por correcdo de baseline (polindmio de
grau 3), interpolacdo e padronizagdo com StandardScaler (média zero, desvio padrao
unitario). O codigo-fonte, modelo (.h5), scaler (.pkl) e codificador de rotulos (.pkl) foram
salvos para reprodutibilidade. Para cada espectro, a CNN forneceu uma classe predita (PE,

PP, PS, PET, PU, PVC).
Verifica¢ao espectral (Validagao Fisico-Quimica)

Apds a predicdo da CNN, realizou-se uma validagdo espectral para confirmar a
identidade do polimero. O processo envolveu o calculo da segunda derivada do espectro para
identificar com precisao os picos de absor¢ao. Em seguida, as posi¢des desses picos foram
comparadas com as bandas caracteristicas descritas na literatura, usando uma tolerancia de +5
cm'. Se os picos observados nao correspondem a previsdo da CNN, a classificagdo era
corrigida para a classe que melhor se ajustava aos dados, assegurando a acuracia do resultado.

A validacdo espectral ¢ formalizada e semi-automatizada pelo calculo da
confiabilidade espectral, que utiliza a segunda derivada para minimizar a subjetividade na
identificacdo de picos. Uma métrica baseada em critérios quantitativos, como a presenga e
posicdo dos picos, oferece um critério objetivo para a correcdo da classe. Este processo

garante que as decisOes de corre¢do sejam baseadas em evidéncias fisico-quimicas robustas,

reduzindo o julgamento humano a um papel de supervisao e refinamento.
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Tabela 1. Bandas espectrais caracteristicas de cada polimero.

Polimero Bandas principais Bandas alternativas

(cm™) (cm™)

PET 871, 970, 1090, 1240 1340, 1410, 1713, 2920

PP 840, 970, 1167 1375, 1455, 2838, 2950

PS 700, 760, 1450 1493, 1600, 3025
PVC 610, 690 960, 1250
Nylon 1540, 1630, 3300 1200, 3080

PU 1100, 1230, 1720 1530, 1705, 3320

Fonte: Adaptado de Villegas Camacho et al., (2024) e Andoh et al., ( 2024)

Calculo da confiabilidade espectral

A confiabilidade de cada classifica¢do corrigida foi estimada com base em multiplos
critérios espectroscopicos, combinados em um indice percentual de confiabilidade (0 a
100%). Os fatores utilizados incluiram: presenga de picos caracteristicos obrigatorios (quanto
maior o numero de picos esperados detectados no espectro dentro de £5 cm™, maior a
confiabilidade); erro médio absoluto das posigdes dos picos (Av médio), onde a
confiabilidade diminui & medida que a diferenga entre picos observados e esperados aumenta;
intensidade relativa dos picos, que devem estar presentes com intensidade coerente com a
literatura; correlacdo global com espectros de referéncia, calculada pelo coeficiente de
correlacdo de Pearson (r) entre o espectro da amostra e um espectro médio de referéncia
(correlagdes >0,85 reforcam a identificagdo); e auséncia de picos conflitantes, penalizando a
confiabilidade se houver picos intensos que pertencam a outros polimeros e nao a classe

atribuida, calculada pela Férmula 1 ponderada, abaixo:

C=wirP+wa(l-Avd)+wsr, (1)
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onde C ¢ a confiabilidade final, P a proporcao de picos esperados encontrados, Av o
erro médio absoluto de posi¢ao, 0 a tolerancia espectral (5 cm™), r a correlagdo de Pearson
com espectro de referéncia, € wi, w2, ws 0s pesos aplicados (geralmente 0.4 / 0.3 /0.3). A
interpretacao dos resultados de confiabilidade foi: 95— 100% (Alta certeza), 90-94% (Alta
confiabilidade, leves desvios), 85-89% (Moderada a alta, picos parciais) e <85%

(Identificacdo questionavel ou mista).
RESULTADOS E DISCUSSAO

A identificagcdo de microplésticos por espectroscopia FTIR-ATR, combinada com
técnicas avancadas de processamento de dados e validagdo espectral, demonstrou ser uma
abordagem robusta e confidvel. A metodologia hibrida, que integra a classificagdo por redes
neurais convolucionais (CNN) com a validagao fisico-quimica baseada em picos vibracionais,
permitiu superar as limitagdes das analises tradicionais e automaticas, especialmente em

amostras complexas e degradadas.
4.1. Desempenho da Rede Neural Convolucional.

Um modelo de rede neural convolucional (CNN), treinado com espectros de
referéncia, apresentou bom desempenho em dados sintéticos, mas revelou limitagdes
expressivas ao ser aplicado a amostras ambientais reais. Na pratica, a CNN realizou predi¢oes
frequentemente incorretas, um problema atribuido a distor¢des nos espectros causadas por
fatores como contaminagdo superficial e degradagdo. Espectros com baixa transmitancia ou
bandas pouco resolvidas mostraram-se especialmente desafiadores, resultando em
classificagdes erroneas ou ambiguas e evidenciando a dificuldade de generalizagdao do

modelo.

Embora o modelo tenha identificado corretamente alguns espectros compativeis com
os padrdes de treinamento, a taxa de erro global foi significativa. Esse comportamento esta
alinhado com achados recentes da literatura, que apontam que CNNs treinadas com espectros

idealizados tendem a perder acuracia quando confrontadas com amostras reais nao

normalizadas ou degradadas.*'® Essa limita¢do refor¢a a importancia de considerar a robustez
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espectral e a diversidade do conjunto de treinamento ao aplicar técnicas de aprendizado

profundo em dados espectroscopicos ambientais.
4.2. Limitacoes observadas na classificacao automatica.

A analise detalhada das predicdes realizadas pela CNN evidenciou padrdes

recorrentes de erro, com implicagdes metodologicas relevantes.

Os espectros classificados erroneamente apresentaram, em sua maioria, baixa
intensidade de sinal e bandas com contornos atenuados ou distorcidos. Essas caracteristicas
estdo associadas a deposi¢do irregular da particula na janela de seleneto ou ao excesso de
material, resultando em absorcdo total em determinadas regides da faixa espectral. A Figura 1
apresenta sobreposi¢do de espectros representativos desses casos, evidenciando a perda de

defini¢ao das bandas caracteristicas.

Figura 1. Sobreposicdo de espectros de amostras preditas como PE pela CNN, mas

que foram corrigidas para PET pela valida¢do espectral por analise de bandas.
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A variabilidade espectral entre amostras da mesma classe, especialmente nas fragdes

menores, reduziu a capacidade discriminativa do modelo. Essa heterogeneidade, mal
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representada no treino, comprometeu a generalizagdo da CNN para amostras reais. Os erros,
portanto, decorrem tanto do modelo quanto das condigdes espectrais, reforcando a

necessidade de uma validagao fisico-quimica como etapa essencial.
4.3. Aplicacao da validacao espectral

A andlise espectral tridimensional da amostra B-27 (PET) ilustra como a aplicagdo da
segunda derivada melhora a resolucao de suas bandas caracteristicas na faixa de 700 a 1800
cm'. Essa técnica acentua picos vibracionais cruciais, como os de C=0 (~1715 cm™) e C-O
(~1240 cm™), facilitando a interpretacdo. Com este recurso, 14 predi¢cdes incorretas da CNN
foram retificadas, demonstrando a eficiacia do protocolo hibrido. A verificagdo espectral
forneceu, assim, um respaldo fisico-quimico robusto para as decisdes analiticas. Além de
corrigir erros, a validacdo também confirmou predi¢des corretas da CNN, funcionando como
um mecanismo de dupla verificagdo. Essa abordagem combinada oferece um equilibrio ideal
entre a velocidade da automagdo e o rigor analitico, sendo adequada para triagens em larga

escala.

Figura 2. Espectro de 1V de amostra (B-27) classificada com PET comparando absorbancia

e segunda derivada na regidao de 1800 a 700 cm-1.
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A andlise espectral, aprimorada pela segunda derivada, melhorou a resolugdo de picos
caracteristicos do PET (C=0 a ~1715 cm™, C-O a ~1240 cm™), facilitando a interpretacao.
Essa verificagdo fisico-quimica permitiu retificar 14 predigdes incorretas da CNN,
demonstrando a eficacia de um protocolo hibrido. Além de corrigir erros, a validagdo serviu
como dupla checagem, agregando confiabilidade. A abordagem equilibra velocidade e rigor,

sendo ideal para triagens em larga escala.
Resultados Integrados e Interpretaciao

Um total de 16 amostras de microplasticos foram analisadas, e a estratégia hibrida
resultou em classificagdes com alta confiabilidade espectral (90%) para a maioria delas,
trazendo como menor indice, apenas o Nylon com 87% e 88%, além de duas outras amostras
nao classificadas, representando. Para estas duas tultimas, a qualidade dos espectros nao
permitiu identificacdo de picos com resolucdo suficiente para a atribuigdo. A Tabela 2 a seguir
resume as classificagdes. obtidas, comparando as predigdes iniciais da CNN com as classes

corrigidas ap6s a validagdo espectral, juntamente com o indice de confiabilidade espectral:

Tabela 2. Identifica¢do final de todas as amostras com base na correg¢do por analise espectral.

Amostra | Classe | Confiabilidade Amostra | Classe Confiabilidade

(%) (%)
B-1 PET 95 B-26 PP 91
B-4 PP 92 B-27 PET 94
B-12 PET 94 B-28 PET 95
B-22 PVC 90 B-29 PA 88
B-23 PVC 89 B-30 PA 87
B-24 PET 95 B-31 PU 89
B-25 PET 96 B-32 PU 90

As amostras foram identificadas como: polipropileno (PP), com bandas caracteristicas

em 840, 970 e 1167 cm™'; policloreto de vinila (PVC), apresentando bandas fortes em 690 e

610 cm™; poliamida (Nylon), exibindo bandas em 3300, 1630 e 1540 cm™; e poliuretano
(PU), com bandas em ~1720 cm™ e na faixa de 1230-1100 cm™.
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4.4. Integracio CNN-FTIR: Impactos e Implica¢oes

A integracdo da predicdo automatizada por CNN com a validacdo espectral manual
cria um protocolo robusto, otimizando o tempo e garantindo a rastreabilidade na identificagao
de microplasticos. O modelo CNN funciona como uma ferramenta de triagem inicial
eficiente, mas a analise espectral continua indispensavel para espectros de baixa qualidade ou
ambiguos. A principal implicagdo ¢ que abordagens hibridas sdo necessarias para assegurar a
confiabilidade na andlise por ATR-FTIR, equilibrando a sofisticagdo computacional com o

discernimento técnico, o que favorece sua adogdo por laboratérios com recursos limitados.
Avaliacgao estatistica global da abordagem hibrida.

O sistema hibrido, que une a automacdo da CNN a validagdo espectral, demonstrou
alta eficacia, alcangando cerca de 90% de confiabilidade na identificagdo de polimeros. Essa
abordagem supera as limitagdes de um modelo puramente automatico, pois mitiga o viés da
CNN e assegura a precisdo fisico-quimica dos resultados. Ao combinar o aprendizado
profundo com a andlise espectral tradicional, o método se torna mais robusto e confidvel. Isso
garante nao apenas a automacao da classificagdo, mas também a validagdo quimica, um fator

crucial para a pesquisa e regulamentagao de microplasticos.
CONCLUSAO

A abordagem hibrida desenvolvida, que integra a triagem automatizada por Redes
Neurais Convolucionais (CNN) com a validagdo espectral fisico-quimica, provou ser uma
solucdo robusta e eficaz para a identificagdo de microplasticos por FTIR-ATR. Embora a
CNN seja eficiente para uma classificacdo preliminar, a verificagdo espectral ¢ decisiva para
corrigir predigdes erroneas em espectros de baixa qualidade, garantindo a acuracia quimica.
Com uma confiabilidade superior a 90%, esta metodologia combina a rapidez da automagao

com a rastreabilidade analitica, representando um avancgo relevante que concilia eficiéncia

computacional com o rigor técnico exigido em contextos cientificos e regulatorios.
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