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RESUMO

CARVALHO, Steven. SISTEMA DE SOFTWARE PARA ANALISE DE
PARAMETROS SANGUINEOS DE FORMA NAO INVASIVA. 2019. 66. Dissertagdo
(Mestrado em Inovagdes Tecnoldgicas) - Universidade Tecnoldgica Federal do
Parana. Campo Mourao, 2019.

Laboratérios de analises clinicas podem diagnosticar, rastrear e monitorar a diabetes
mellitus, por meio de exames que usam métodos de coleta amostral desconfortaveis
para o paciente por serem invasivos além de expor o analista e 0 meio ambiente a
riscos de contaminacdo. Por isso, o desenvolvimento de formas de analises clinicas
fundamentadas na espectroscopia para analises menos invasivas poderia diminuir a
quantidade de exames sanguineos convencionais e trazer vantagens como baixo
custo, simplicidade operacional, minimo de preparo das amostras (quando
necessario), sem geracéo de residuos, além de diminuir a exposi¢cao dos analistas
ao material biolégico. A fim de se promover este desenvolvimento, testes
preliminares para andlises sanguineas por espectroscopia foram realizados
diretamente na mucosa bucal de pacientes, sendo que os resultados obtidos foram
muito encorajadores. No entanto, apesar da excelente expectativa, observou-se a
dependéncia de intervengbes humanas no processo que vai desde a aquisi¢ao dos
espectros até que se fornecam as respostas de interesse, retardando sua aplicagao.
Considerando a possibilidade de se otimizar o processo, este trabalho propdée um
sistema de software para integrar o processo desde a medida espectral até a
resposta quantitativa sobre o teor glicémico. O processo de analise proposto por
meio do software inicia com a integragdo automatizada do equipamento responsavel
por obter as medidas espectrais na regidao do infravermelho préximo com um
smartphone ou computador pessoal. Um moddulo cliente deste software sera
responsavel por transmitir a informagao coletada pelo equipamento para uma nuvem
computacional, na qual um servico Web responsavel executa a calibragao
multivariada (por Minimos Quadrados Parciais). Este servigo Web possibilita a
utilizacdo e atualizacdo de um modelo de calibragdo multivariada, responsavel por
estabelecer a correlacdo entre os espectros obtidos e as medidas convencionais,
permitindo um monitoramento em tempo real de pacientes e, consequentemente,
intervengdes mais assertivas. Desta forma, o diagndstico de diabetes mellitus pode
ser realizado por uma metodologia menos desconfortavel e extremamente agil,
tornando-se acessivel a um numero maior de pessoas e sendo ainda mais
representativo por permitir medidas diarias. Ressalta-se ainda o aspecto sustentavel
da metodologia que, por ndo gerar residuos bioldgicos e lixos hospitalares como
agulhas e seringas, beneficia diretamente o meio ambiente, além da possibilidade de
expansao para medida de outros parametros sanguineos.

Palavras-chave: NIR. PLS. Calibracdo Multivariada. Software. Servico Web.



ABSTRACT

CARVALHO, Steven. SOFTWARE SYSTEM FOR NON-INVASIVE BLOOD
PARAMETERS ANALYSIS. 2019. 66. Dissertation (Master degree on Tecnological
Inovations) — Federal university of technology of Parana. Campo Mouréao, 2019.

Clinical analysis laboratories can diagnose, track, and monitor diabetes mellitus
through tests that use patient collection methods that are uncomfortable for the
patient because they are invasive and expose the analyst and the environment to
contamination risks. Therefore, the development of spectroscopy-based forms of
clinical analysis for less invasive analyzes could reduce the number of conventional
blood tests and bring advantages such as low cost, operational simplicity, minimal
sample preparation (when necessary), no waste generation, as well as reducing
analyst exposure to biological material. To promote this development, preliminary
tests for spectroscopic blood tests were performed directly on the oral mucosa of
patients, and the results obtained were very encouraging. However, despite the
excellent expectation, it was observed the dependence of human interventions in the
process that goes from the acquisition of spectra until the answers of interest are
provided, delaying their application. Considering the possibility of optimizing the
process, this work proposes a software system to integrate the process from the
spectral measurement to the quantitative response on the glycemic content. The
proposed analysis process through the software begins with the automated
integration of the equipment responsible for obtaining near-infrared spectral
measurements with a smartphone or personal computer. A client module of this
software will be responsible for transmitting the information collected by the
equipment to a computational cloud, in which a responsible web service performs
multivariate calibration (by Partial Least Squares). This web service enables the use
and updating of a multivariate calibration model, responsible for establishing the
correlation between the obtained spectra and conventional measurements, allowing
real-time monitoring of patients and, consequently, more assertive interventions.
Thus, the diagnosis of diabetes mellitus can be made by a less uncomfortable and
extremely agile methodology, making it accessible to a larger number of people and
being even more representative by allowing daily measurements. It is also
emphasized the sustainable aspect of the methodology that, by not generating
biological waste and hospital waste such as needles and syringes, directly benefits
the environment, besides the possibility of expansion to measure other blood
parameters.

Keywords: NIR. PLS. Multivariate Calibration. Software. Web Service.
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1 INTRODUGAO

Laboratérios de analises clinicas sado utilizados para diagnosticar, rastrear e
monitorar a diabetes mellitus, por meio de exames convencionais. A qualidade dos
resultados dos exames laboratoriais esta intimamente relacionada a fase pré-
analitica e, principalmente, as condicdes de coleta de sangue venoso (BRASIL,
2005). Esta etapa é responsavel por cerca de 70% do total de erros ocorridos nos
laboratérios clinicos que possuem um sistema de controle da qualidade bem
estabelecido (BRASIL, 2014). Sado consideradas como condigdes pré-analiticas a
variagao cronobioldgica, género, idade, posi¢ao, atividade fisica, jejum, dieta, uso de
drogas para fins terapéuticos ou nao, e até mesmo a aplicagcao de torniquete. Outros
pontos que também podem causar variagao dos resultados s&o os aspectos do tubo
de coleta, como o uso de gel separador, anticoagulantes e conservantes e
caracteristicas da amostra, como hemdlise e lipemia (BRASIL, 2005).

Os métodos tradicionais de analises sanguineas demandam um tempo
significativo para revelagdo dos resultados, devido ao processo ser feito através de
reagentes, analise quantitativas e visuais por meio de um microscopio, além de
exporem os analistas a riscos de contaminacado durante a manipulacdo do material
biolégico e gerarem residuos criticos de manipulagdo. Para minimizar os
contratempos apresentados pelas analises convencionais, uma alternativa viavel
seria a aplicagdo de métodos espectroscopicos, também chamados de métodos
opticos. A aplicacdo de métodos Oépticos apresenta vantagens em relagdo aos
meétodos tradicionais tais como baixo custo a médio e longo prazo, simplicidade
operacional, ndo destruicdo da amostra analisada, além de oferecer analises
rapidas, com um minimo de preparo das amostras (quando necessario) e nao
gerarem residuos. Dentre os métodos épticos mais adequados para este fim, pode-
se citar a espectroscopia na regido do infravermelho préximo, que se baseia na
absorcao de energia radiante por moléculas que transformam a energia absorvida
em vibracao molecular. A frequéncia de uma vibracdo depende das massas relativas
dos atomos ligados, das constantes de for¢ca das ligacbes e da geometria dos
ligantes. Desta forma, cada frequéncia de vibragdo pode ser associada a um tipo

especifico de ligagdo quimica, permitindo diferenciar substancias, desde que a
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concentracdo esteja, no minimo, como 0,1% da constituicdo da amostra
(SILVERSTEIN et al., 2010).

Em uma proposta de analise realizada durante o més de abril de 2016,
executada por Larissa Rocha dos Santos e Luiza Mariano Leme, na época discentes
do Programa de Pds Graduagcdo em Tecnologia de Alimentos da Universidade
Tecnoldgica Federal do Parana do Campus Campo Mourdo, foram coletados
espectros da mucosa bucal de 165 pessoas que foram até o “Laboratério de
Analises Clinicas Santa Cecilia”, da cidade de Campo Mourdo. Os pacientes
apresentavam idade variando de 18 até 72 anos e estavam na clinica para
realizacdo de analises sanguineas convencionais, via pungao venosa. Todos 0s
avaliados assinaram termo de consentimento concordando com a liberagdo dos
dados para fins de calculos desde que ndo houvesse exposicdo nominal. Na
ocasidao, os resultados obtidos a partir do método convencional foram
correlacionados com as analises espectrais, mostrando uma correlagdo (R) de
0,8866. No entanto, a dificuldade de sistematizacdo das etapas inviabilizou as
analises por exigirem uma quantidade de trabalho manual prolongada e morosa no
que diz respeito a organizagédo dos dados. Por outro lado, o trabalho inicial mostrou
que, caso um sistema computacional automatizado permitisse a integracéo entre os
espectros produzidos, o modelo de calibragcdo e os interessados (paciente e ou
meédico), a metodologia proposta poderia trazer beneficios significativos, tais com
diminuicdo das analises sanguineas convencionais.

Na analise baseada em espectroscopia, a coleta da amostra n&o € realizada
via pungao venosa e sim por meio de radiagao eletromagnética de baixa energia
(menos energética que a radiacao visivel) focalizando-se um espectrometro portatil d
e forma direta na mucosa bucal de pacientes. O equipamento utilizado para as
medidas de infravermelho sao produzidas por um sistema que possui interfaces de
integracdo que permitem a exportagado dos resultados para planilhas eletrénicas ou
programas estatisticos para futura manipulacdo. Desta forma, pode-se utilizar os
resultados obtidos por este tipo de sistema para diversos fins, tais como a
construcdo de modelos de calibragdo a partir de métodos multivariados para
analises, mais conhecidos como meétodos quimiométricos para analises quantitativas
(BARROS NETO et al., 2006; MARCO, 2009; VALDERRAMA, 2009).
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Considerando-se a medida de parédmetros sanguineos por espectroscopia
por meio de calibragdo multivariada, em que s&o correlacionadas as medidas
espectrais com o método de referéncia utilizado convencionalmente, & possivel
construir modelos de predicdo dos resultados de diabetes mellitus de uma
determinada amostra, evitando o desconforto da puncdo venosa no paciente,
diminuindo os riscos produzidos pelos materiais biolégicos expostos aos
profissionais envolvidos no processo € ao meio ambiente.

Atualmente, todas as etapas desta analise sanguinea baseada em
espectroscopia sao realizadas em subetapas que requerem intervengées humanas
durante o processo, criando uma dependéncia direta da capacidade e
disponibilidade dos profissionais envolvidos no processo. Para transferir as
informacdes coletadas a partir do equipamento de espectroscopia para um
dispositivo eletrdnico, € necessario a utilizagdo de softwares proprietarios (softwares
licenciados com os direitos exclusivos do desenvolvedor) e um operador
especializado. A confeccao e a validacdo do modelo de calibracao e a predi¢cao de
uma determinada amostra, atualmente, sdo tarefas realizadas manualmente com o
auxilio de softwares estatisticos, tais como o MatLab! e R?, responsaveis pela
execugao dos meétodos quimiométricos necessarios para o tratamento dos dados,
tais como a Analise de Componentes Principais (PCA, do inglés, Principal
Component Analysis), métodos para identificar amostras anémalas (outliers),
meétodos de regressédo, tais como o minimos quadrados parciais (PLS, do inglés,
Partial Least Squares).

Mediante ao fato de que ja existem as bases de comparagdes e os modelos
matematicos conhecidos que produzem resultados confiaveis frente aos exames
convencionais, neste trabalho propde-se um sistema de software capaz de unificar o

processo de analise de diabetes mellitus por meio da espectroscopia no

" MATLAB (MATrix LABoratory) trata-se de um software interativo de alta performance voltado
para o célculo numérico. O MATLAB integra analise numérica, calculo com matrizes,
processamento de sinais e construgao de graficos em ambiente facil de usar onde problemas e
solugdes sdo expressas somente escritas matematicamente, ao contrario da programacgao
tradicional.

2 R é uma linguagem e também um ambiente de desenvolvimento integrado para calculos
estatisticos e graficos. Foi criada originalmente por Ross lhaka e por Robert Gentleman no
departamento de Estatistica da universidade de Auckland, Nova Zelandia, e foi desenvolvido em
um esforgo colaborativo de pessoas em varios locais do mundo.


https://pt.wikipedia.org/wiki/Software
https://pt.wikipedia.org/wiki/Performance
https://pt.wikipedia.org/wiki/C%C3%A1lculo_num%C3%A9rico
https://pt.wikipedia.org/wiki/Matriz_(matem%C3%A1tica)
https://pt.wikipedia.org/wiki/Processamento_de_sinal
https://pt.wikipedia.org/wiki/Gr%C3%A1fico
https://pt.wikipedia.org/wiki/Programa%C3%A7%C3%A3o
https://pt.wikipedia.org/wiki/Linguagem_de_programa%C3%A7%C3%A3o
https://pt.wikipedia.org/wiki/Ambiente_de_desenvolvimento_integrado
https://pt.wikipedia.org/wiki/Estat%C3%ADstica
https://pt.wikipedia.org/wiki/Gr%C3%A1fico
https://pt.wikipedia.org/w/index.php?title=Ross_Ihaka&action=edit&redlink=1
https://pt.wikipedia.org/wiki/Robert_Gentleman
https://pt.wikipedia.org/wiki/Auckland
https://pt.wikipedia.org/wiki/Nova_Zel%C3%A2ndia
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infravermelho préximo, com o objetivo de viabilizar o uso deste método de analise
para fins praticos. O processo de analise proposto por meio do software, que devera
ser o produto final deste trabalho, se inicia com a integragdo automatizada do
equipamento responsavel por obter as medidas espectrais com um smartphone ou
computador pessoal. O mddulo cliente deste software sera responsavel por
transmitir os dados produzidos por espectroscopia para uma nuvem computacional
(servigo Web responsavel por receber os dados espectrais e executar os métodos
matematicos, de acordo com a parametrizacdo do padrdo estabelecido pelo
especialista).

Os espectros transferidos ficardo armazenados em um banco de dados para
que sejam utilizados em uma analise preditiva ou inclusa no modelo de calibragao
multivariada. Estas integracbes e automatizagcbes serdo extremamente uteis para
reduzir a carga de trabalho do analista, tarefas que hoje sao realizadas
manualmente. O sistema proposto neste trabalho deve possibilitar a construgéao,
validagado e manuteng¢ao de um modelo de calibragao multivariada, em que o usuario
responsavel pela parametrizacdo tenha a possibilidade de definir previamente os
parametros para o tipo de analise que deseja executar. Ainda, por meio do sistema
proposto, sera possivel correlacionar os resultados das analises espectroscépicas
com os resultados obtidos nos métodos de referéncia (exames laboratoriais padrao).

O objetivo principal deste trabalho € propor um MVP (Minimum Viable
Product), fruto da interagdo de conhecimentos das areas de quimica e tecnologia da
informacdo, capaz de trazer beneficios para pessoas envolvidas em um exame
laboratorial, para o0 meio ambiente e para a sociedade. Para os pacientes que
necessitam fazer exames sanguineos, além de ser uma técnica nao invasiva e
menos desconfortavel, sera menos custosa financeiramente além de ser
extremamente agil, tornado este exame de diabetes mellitus acessivel para um
maior numero de pessoas e permitindo um monitoramento mais representativo.

Considerando que os profissionais responsaveis por realizar as analises
sanguineas estdo constantemente sujeitos a riscos, a utilizagcdo deste software
possibilitara minimizar significativamente a exposicdo a materiais bioldgicos
coletados dos pacientes e objetos utilizados. O aspecto sustentavel deste projeto
sera a viabilizagdo técnica e operacional de uma metodologia de analise sanguinea

que nao gera residuos bioldgicos e lixos hospitalares como agulhas e seringas,
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possibilitando o aumento do monitoramento de pessoas sem prejuizo ao meio
ambiente.

Esta dissertagcéo esta dividida na forma de capitulos, sendo que o Capitulo 2
traz uma revisdo bibliografica sobre os principais temas deste trabalho, destacando-
se a calibracdo multivariada e métodos quimiomeétricos. Também sao apresentadas
as metodologias e tecnologias utilizadas para o desenvolvimento do sistema que
compde este trabalho. No Capitulo 3 encontram-se descritos os procedimentos que
sao as etapas, materiais, bibliotecas e equipamentos utilizados na execucido do
trabalho. No Capitulo 4 apresentam-se discutidos os resultados, tendo em vista o
cumprimento dos objetivos propostos. No Capitulo 5 sdo apresentadas as

conclusoes deste trabalho.
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2 REFERENCIAL TEORICO

Neste capitulo sdo apresentados os conceitos principais deste trabalho,
construidos por autores reconhecidos nas respectivas areas do conhecimento que
atuam, sendo estes extremamente uteis para o embasamento deste trabalho. Os
conceitos usados nesta dissertacdo envolvem: quimiometria, métodos
quimiométricos, arquiteturas de softwares, linguagens de programacao e banco de

dados.

2.1 Espectroscopia de Infravermelho Préximo

2.1.1 Historia e Aplicagao

A regido do infravermelho proximo foi descoberta no ano de 1800, pelo
astrénomo Sir William Herschel, quando estudava a contribuicdo de cada uma das
cores da luz solar no aumento da temperatura das substancias expostas a radiagao.
Por se encontrar a um comprimento de onda préximo do espectro visivel, foi
denominada como espectroscopia de infravermelho proximo (NIR, do inglés Near
Infrared Spectroscopy) (Pasquini 2003). No entanto, a espectroscopia de
infravermelho teve um periodo de laténcia, entre os anos de 1800 e 1950, devido a
existéncia de outros métodos analiticos que mostravam capacidade de fornecer
resultados menos contestaveis. Assim, o NIR teve o seu reconhecimento no setor
agroalimentar, apenas na década de 1950, especialmente na medicado direta de

amostras sélidas (Workman e Weyer 2012).

O sistema de analises por infravermelho proximo pode vir a aprimorar grande
parte das metodologias convencionais de analises em laboratério, com qualidade e
as especificidades necessarias para cada analise. Dentre as vantagens em relacao
aos métodos tradicionais, destacam-se a analise multipla dos constituintes, o curto
periodo de tempo necessario para se medir cada amostra, a menor necessidade de
mao-de-obra aplicada (na maioria dos casos ndo ha necessidade de preparo de
amostra), o menor custo a médio prazo além do fato de nao ser poluente por néo

utilizar produtos quimicos ou reagentes (Amorim, 1996).
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2.1.2 Principios Teoricos do NIR

A espectroscopia de infravermelho pode ser dividida em trés regides
distintas, sendo que o infravermelho préximo (NIR) se encontra compreendido entre
os 780-2500 nm, infravermelho médio (MIR, do inglésMid Infrared Spectroscopy),
compreendido entre 2500-40000 nm e o infravermelho distante (FIR, do inglés Far
Infrared Spectroscopy), compreendido entre os 40000-100000 nm (Workman 2006;
Sun 2008). O espectro de um determinado material obtido com radiagao
infravermelha é o resultado da absorgédo de energia, na forma de luz, por moléculas
organicas, particularmente aquelas que possuem ligagbes entre atomos de carbono
e entre carbono e hidrogénio, oxigénio, nitrogénio e até enxofre, dependendo da

geometria e estrutura das moléculas produzidas (Amorim, 1996).

Quando a radiacao de infravermelho € incidida na amostra, sera absorvida a
frequéncia da radiagdo que corresponder a frequéncia de vibragdo da ligagao
correspondente aquela determinada frequéncia. A frequéncia é dependente da
massa entre os ligantes e da energia da ligagdo, fazendo com que as vibragbes
sejam caracteristicas para cada tipo de molécula, permitindo assim diferenciagoes e
até mesmo quantificagcbes. No entanto, para que ocorra vibracdo molecular, é
necessario que a radiagao infravermelha consiga interagir com a molécula de modo

a produzir uma alteragdo em seu no momento dipolar (Pasquini 2003).

2.2 Quimiometria

A quimiometria surgiu devido a necessidade de novos métodos estatisticos e
matematicos para extrair o maximo de informacéo quimica de dados cada vez mais
complexos e com um numero crescente de variaveis. Barros Neto et al. (2006)
ressaltam que os trabalhos em quimiometria no Brasil podem ser agrupados em trés
areas: planejamento e otimizacdo de experimentos, reconhecimento de padrdes

(métodos de analise exploratdria e classificagao) e calibragdo multivariada.

Segundo Ferreira Neto (2012), a quimiometria trabalha com analise

multivariada, por meio de métodos que sdo escolhidos de acordo com os objetivos
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da pesquisa, pois sabe-se que a analise multivariada € uma analise exploratéria de
dados, prestando-se a gerar hipoteses, e nao tecer confirmacdes a respeito dos
mesmos, 0 que seria uma técnica confirmatdéria como aquelas dos testes de
hipétese, embora em algumas situagdées possa ser utilizada para confirmagdo dos
eventos. Portanto, pode-se dizer que a quimiometria surge face a necessidade de
extracdo de informacgdes de dados multivariados utilizando-se métodos matematicos
e estatisticos de modo a processar os dados das medigcbes efetuadas (Roussel et
al., 2014).

Na década de 1970, pesquisadores que utilizavam métodos estatisticos para
calculos necessarios em suas pesquisas. Porém, somente apdés a evolugao dos
sistemas computacionais a quimiometria tornou-se acessivel aos pesquisadores de
diversas areas, dentre as quais destaca-se a quimica analitica (Neto et al., 2006). A
Figura 1 representa distribuicdo de técnicas qualitativas e quantitativas utilizada na

quimiometria (Ferreira, 2015).

Figura 1 - Fluxograma com os diferentes métodos empregados na quimiometria

Quimiometria
|
[ |
Classificacao Quantificacao
Reconhecimento Calibracéo
de Padrbes Multivariada
| [
[ | [ |
Néo Supervisionados Classicos Inversos
Supervisionados

MLR
L PCA LDA L cLs L

HCA k-NN PCR
SIMCA PLS

Fonte: Valderrama (2005)
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Para Valderrama (2005), a principal linha de pesquisa da quimiometria
aplicada a quimica analitica tem sido a constru¢ao de modelos de regressao a partir
de dados de primeira ordem, ou seja, dados que podem ser representados por meio
de um vetor para cada amostra, sendo a construgdo desses modelos denominada

de calibragao multivariada.

2.2.1 Calibragao Multivariada

Um dos grandes desafios da quimica analitica é a estimativa do numero e a
concentracdo das espécies em misturas por meio de espectros. Uma série de
técnicas estatisticas tem sido utilizada para desenvolver metodologias multivariadas
e para extrair informagdo dos espectros com o objetivo de identificar as espécies
presentes e fazer determinagdes quantitativas. A aplicabilidade de cada metodologia
depende do conjunto de dados (informacgao experimental) submetidos a analise. Um
requisito importante para aplicagdo dessas metodologias € que os espectros das
misturas devem ser uma combinacdo linear dos sinais das espécies puras,
ponderados por suas concentragdes (Scarminio, 1998). O uso dos métodos de
analise estatistica tanto na quimica como em outras ciéncias experimentais esta
intimamente ligado ao desenvolvimento dos computadores e de equipamentos
capazes de realizar diversas medidas em uma amostra simultdnea ou
sequencialmente, permitindo assim a aquisi¢cao e o tratamento multivariado destes
dados (Martens, 1994).

A calibracdo multivariada € uma parte importante da quimiometria, que inclui
métodos de andlise estatistica para construgdo de modelos matematicos para a
quantificacdo de parametros de uma amostra (Coscione, 2001). Neste tipo de
calibracdo, se estabelece uma relacdo entre dois blocos de dados de informagao
quimica disponivel: o bloco das medidas instrumentais e o bloco da propriedade
calibrada (Valderrama, 2005). No entanto, a aquisicdo de um grande volume de
dados, mesmo que os experimentos tenham sido planejados de alguma forma, nao
significa necessariamente que estes contenham a informagdo necessaria para
descrever a(s) propriedade(s) de interesse nas amostras, nem que o modelo

construido descreva este sistema de forma otimizada. O desenvolvimento de
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modelos com calibragdo multivariada consiste de duas etapas: o desenvolvimento
(ou calibracao) e a validagao (previsao) (Ferreira, 1999).

Na etapa de calibragao, a partir de um padréo representativo para o conjunto
de amostras a serem analisadas, s&o criadas as relagdes entre sinais espectrais das
amostras (Matriz X) e concentragées dos analitos (vetor y). Os dados utilizados
nesta etapa constituem o conjunto de treinamento (Fortes, 2006). A propriedade de
interesse nesses padroes deve ser quantificada por meio de um método de
referéncia consolidado, com precisdo e exatiddo conhecidas. Antes de iniciar os
calculos, esses devem ser agrupados em matrizes (Coscione, 2001). A matriz das
variaveis independentes X (m-linhas, n-colunas) € composta por sinais analiticos em
que as linhas representam as m-amostras e as colunas representam as n-variaveis

(Fortes, 2006), como mostra o esquema apresentado na Figura 2.

Figura 2 - Montagem da Matriz de Espectros

Absarbdncia

1 | 1 1 |
1200 1400 1600 1600 2000 200 2400
Comprimento de onda (nm)

Fonte: Valderrama (2015)

Assim como o primeiro agrupamento de dados representado pela matriz de
espectros, temos um outro agrupamento de dados, constituidos pelas variaveis
dependentes que compdem o vetor y (m-linhas, 1-coluna), onde a coluna (p)
correspondem as concentragdes dos analitos e cada linha (m) se refere a amostra

em questao. Este agrupamento pode ser observado na Figura 3.
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Figura 3 — Construcdo da Matriz X e vetor y

Fonte: Autoria Propria (2019).

A matriz de dados originais X e o vetor de respostas proveniente da
metodologia padrdo y a ser calibrada sdo decompostas em vetores de escores e
pesos e uma matriz de residuos de dados ndo modelados (ruidos estatisticos). O
produto destes vetores origina os denominados auto-vetores, componentes
principais ou ainda, variaveis latentes (dependendo da metodologia), que sao
capazes de representar as amostras em poucas dimensdes e descrever a direcdo
de maxima variancia correlacionada com a propriedade de interesse. Os escores
sdo as coordenadas das amostras no novo sistema de eixos. Seu grafico permite a
identificacdo destas, bem como a anélise de semelhancgas, agrupamentos e outiliers.
Analogamente, os pesos se referem as variaveis presentes nos conjuntos de dados,
e permitem a identificagdo das variaveis importantes. Eles contém ainda
informacdes sobre a relevancia de cada variavel original na formagcdo dos novos
eixos (Fortes, 2006).

2.2.2 Validacao de Modelos de Calibragao Multivariada

Apos a construgcao do modelo de calibragao multivariada é necessario testar
sua capacidade de predicdo de amostras desconhecidas para garantir a
consisténcia dos resultados, ou seja, amostras que ndo estavam presentes no
conjunto de calibragdo. O resultado emitido pelo modelo de calibragdo deve ser
confrontado com o resultado de um método referéncia ja consolidado (Broad et al.,
2006; Roberts e Cozzolino 2016). Existem dois tipos de validacao: validacao

independente, também conhecida como validagao externa e a validagao cruzada. A
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validagdo externa requer um conjunto de validagdo separado do conjunto de
calibracédo, que deve ser representativo em relagdo aos parametros em estudo de
modo a fornecer estimativas relevantes e confiaveis da capacidade de previsdo do
modelo de calibragdo. Ja a validacdo cruzada procura validar o modelo de
calibracdo sem usar dados externos. Para que se efetue uma calibragao cruzada,
sao removidas amostras ou um grupo de amostras do conjunto de calibracdo de
forma sucessiva na tentativa da previsdo da amostra removida, sendo que apos
cada remocao € feita uma nova calibragdo, e assim sucessivamente até todas as

amostras terem sido utilizadas para a validagéo (Sun 2008).

2.2.3 Minimos Quadrados Parciais (PLS)

O método dos Minimos Quadrados Parciais, ou simplesmente PLS (do
inglés Partial least Squares) € o mais amplamente utilizado para a construcao de
modelos de regressao em dados que apresentam comportamento linear, ou seja, a
variacdo de uma propriedade medida provoca alteracdo proporcional de mesma
magnitude de forma direta ou inversa no sinal da amostra. O principal objetivo &
aproximar o espaco das medidas originais por meio de um espaco vetorial reduzido,
com alguma proposta de restricdo, para que a matriz de dados seja decomposta

direcionando a solu¢ao para uma propriedade de interesse qualquer.

As informacdes referentes a propriedade de interesse que se deseja estudar
sdo inseridas no calculo das variaveis latentes (VL). Para esse modelo de regresséo
cada VL esta relacionada a matriz de dados por meio de outra matriz, em que estao
inseridas as propriedades de interesse. O esquema desse modelo pode ser

observado na Figura 4 (Ferreira, 2015).
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Figura 4 — Esquema do Método PLS
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Fonte: Ferreira (2015)

Em que: X é a matriz de dados; C é a matriz de concentragao; E = erro; Q = vetor

analogo ao vetor loadings PCA; F = funcéao erro; P = loadings; U = scores

O PLS é semelhante ao PCA, exceto ao fato que a decomposicido executada
por ele é feita simultaneamente em duas matrizes (X e Y) e gera duas novas (T e U)
com a maior covariancia possivel (Fachin, 2005). As matrizes X e Y sao
decompostas em scores e loadings simultaneamente, enquanto cada componente
principal sofre uma pequena modificacdo (rotagdo) para buscar a maxima
covariancia entre X e Y. Assim, o0s componentes principais, que sao
obrigatoriamente ortogonais, no método PLS recebem a terminologia de Variaveis
Latentes por perderem sua ortogonalidade (Valderrama et al., 2014). Ainda, de
acordo com Valderrama (2009), o PLS estende o conceito do modelo inverso
(propriedade como fungao da resposta instrumental) trocando as variaveis originais

por um subconjunto truncado das variaveis latentes dos dados originais.

2.2.4 Algoritmo de Kennard-Stone

No software proposto neste trabalho, a separagao dos conjuntos de amostras
entre calibracao e validacao sera realizada por meio do algoritmo de Kennard-Stone,
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que normalmente é aplicado para fazer a selecdo das amostras pertinentes ao

conjunto de calibragao.

No algoritmo de Kennard-Stone, a primeira amostra selecionada é a que
apresenta a maior distancia em relagdo a média das amostras. A segunda amostra a
ser selecionada sera a que apresentar maior distancia em relagdo a primeira
amostra selecionada. A proxima amostra a ser selecionada apresentara maior
distdncia em relacdo a ultima amostra selecionada, e assim sucessivamente até

atingir o numero de amostras desejadas (Kennard & Stone, 1969).

2.3 Desenvolvimento de Software

O desenvolvimento de software € o processo de conversdo de uma
especificacdo de um sistema em executavel. Isso significa que todo projeto de
software € a descricdo da estrutura de software a ser implementada, dos dados que
sao partes do sistema, das interfaces entre os componentes do sistema e, as vezes,
dos algoritmos usados (Sommerville, 2008). Um software € uma ferramenta como
qualquer outra, em que a sua qualidade € medida por meio do “numero” de
atividades que o usuario utilizador considera bem-sucedidas gragas a sua utilizagao.

O caso de sistemas de software de analise/simulacédo nao é diferente.

Dentre as metodologias de desenvolvimento de software existentes
atualmente, desenvolvimento agil de software € uma maneira menos complexa, mais
eficiente e focada em resultados e na colaboragdo entre a equipe de projeto e os

demais interessados (Sabbagh, 2014).

No contexto de desenvolvimento de um software, a escolha de uma
arquitetura de banco de dados a ser utilizada depende primordialmente da sua
aplicacao. O objetivo principal de um sistema de banco de dados & prover um
ambiente que seja adequado e eficiente para uso na recuperacdo e armazenamento

de informacgdes.
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2.3.1 Banco de Dados Relacional

Um banco de dados é uma colecdo de informacdes relacionadas. Tais
informagdes sdo dados ou fatos que podem ser gravados e que possuem um
significado implicito. Por exemplo, considere nomes, numeros telefénicos e
enderecos de pessoas que vocé conhece. Esses dados podem ter sido escritos em
uma agenda de telefones ou armazenados em um computador, por meio de
programas como o Microsoft Access® ou Microsoft Excel*. Essas informagdes sdo
uma colegdo de dados com um significado implicito, consequentemente, um banco
de dados (Elmasri e Navathe, 2011). Ainda, segundo Elmasri e Navathe (2011), os
bancos de dados relacionais foram originalmente projetados para separar o
armazenamento fisico dos dados da sua representacdo conceitual, provendo de
uma fundamentacdo matematica para os bancos de dados. O modelo relacional é
matematicamente conciso, completo, anti-redundante e consistente internamente.
Ainda, de acordo com Neves (2002), o banco de dados relacional € amplamente
utilizado comercialmente para resolver diferentes problemas cotidianos. O modelo
relacional surgiu devido as necessidades de aumentar a independéncia de dados
nos sistemas gerenciadores de banco de dados; prover um conjunto de funcgdes
apoiadas em algebra relacional® para armazenamento e recuperagédo de dados e
permitir processamento ad hocf. Este modelo foi resultado de um estudo tedrico
realizado por Codd (1970), tendo por base a teoria dos conjuntos e algebra
relacional. O modelo foi apresentado num artigo publicado em 1970, mas que s6 nos

anos 80, foi implementado.

3 Microsoft Access, também conhecido por MSAccess, é um sistema de gerenciamento de banco de
dados da Microsoft, incluido no pacote do Microsoft Office Professional.

4 O Microsoft Office Excel é um editor de planilhas produzido pela Microsoft para computadores que
utilizam o sistema operacional Microsoft Windows, além de computadores Macintosh da Apple Inc. e
dispositivos méveis como o Windows Phone, Android ou 0 iOS.

5 Algebra relacional é uma derivagdo descendente da légica de primeira ordem e da algebra de
conjuntos em relagao das operagdes sobre a relagéo finitimo, que auxilia o trabalho ao identificar os
componentes de uma tupla por nome (chamado o atributo) ao invés de uma coluna de chaves
numeéricas, o qual € chamado a relagéo na terminologia de banco de dados.

6 ad hoc é uma ligagdo temporaria entre varios computadores e dispositivos utilizada para uma
finalidade especifica, por exemplo: jogos em rede, compartihamento de documentos,
compartilhamento de impressora e de internet com os utilizadores da rede etc.


https://pt.wikipedia.org/wiki/L%C3%B3gica_de_primeira_ordem
https://pt.wikipedia.org/wiki/L%C3%B3gica_de_primeira_ordem
https://pt.wikipedia.org/w/index.php?title=%C3%81lgebra_de_conjuntos&action=edit&redlink=1
https://pt.wikipedia.org/w/index.php?title=%C3%81lgebra_de_conjuntos&action=edit&redlink=1
https://pt.wikipedia.org/w/index.php?title=%C3%81lgebra_de_conjuntos&action=edit&redlink=1
https://pt.wikipedia.org/wiki/Opera%C3%A7%C3%A3o_(matem%C3%A1tica)
https://pt.wikipedia.org/wiki/Opera%C3%A7%C3%A3o_(matem%C3%A1tica)
https://pt.wikipedia.org/wiki/Rela%C3%A7%C3%A3o_(matem%C3%A1tica)
https://pt.wikipedia.org/wiki/Rela%C3%A7%C3%A3o_(matem%C3%A1tica)
https://pt.wikipedia.org/wiki/Tupla
https://pt.wikipedia.org/wiki/Tupla
https://pt.wikipedia.org/w/index.php?title=Rela%C3%A7%C3%A3o_(bancodados)&action=edit&redlink=1
https://pt.wikipedia.org/w/index.php?title=Rela%C3%A7%C3%A3o_(bancodados)&action=edit&redlink=1
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O modelo relacional revelou-se ser flexivel e adequado ao solucionar os
varios problemas que se colocam ao nivel da concepg¢ao e implementacao da base
de dados. A estrutura fundamental do modelo relacional é a relacdo. Uma relacao é
constituida por um ou mais atributos (campos), que traduzem o tipo de dados a
armazenar. Cada instancia da relagao (linha) designa-se por uma tupla (registro). O
modelo relacional implementa estruturas de dados organizadas em relagdes
(tabelas). O modelo relacional impde algumas restricbes para evitar aspectos
indesejaveis, tais como, repeticdo de informagao, incapacidade de representar parte
da informacdo e perda de informagdo. Essas restricbes sdo: restricdes de

integridade referencial e restricbes de integridade de entidade.

Segundo Date (2000), termo integridade refere-se a precisdo, ou seja,
consisténcia dos dados no banco de dados. Nesse contexto integridade significa
semantica e sao as restricoes de integridade que representam o significado dos

dados.

A restricdo de integridade de entidade possui um importante artefato para
garantir sua existéncia, as chaves primarias, que sdo sob o ponto de vista de um
banco de dados relacional, o conjunto de um ou mais campos, cujos valores,
considerando a combinacao de valores em caso de mais de um campo compondo a
chave primaria, que nunca se repetem na mesma tabela e, desta forma, podem ser
usados como um indice de referéncia para criar relacionamentos com as demais
tabelas do banco de dados. Portanto, uma chave primaria nunca pode ter valor nulo,

nem valores repetidos.

A restricdo de integridade de entidade é especificada em relagdes individuais
e declara que nenhum valor da chave primaria pode ser nulo. Isso se justifica porque
o valor da chave primaria sendo nula implica que nao é possivel identificar algumas

tuplas (Elmasri e Navathe 2005).

A restricao de integridade referencial é especificada entre duas relagoes e é
utilizada para manter a consisténcia entre tuplas destas relagdes. Informalmente, a
restricdo de integridade referencial declara que uma tupla em uma relagéo que se
refere a uma outra relacdo deve se referir a uma tupla existente naquela relacéo
(Elmasri e Navathe, 2011).

A Figura 5 apresenta a estrutura de uma relagcdo em um banco de dados

relacional.
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Figura 5 — Arquitetura de uma Relac&o no Banco de Dados Relacional
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Fonte: Autoria Prépria (2019).

2.3.2 Banco de Dados PostgreSQL

Para desenvolver este produto proposto, procurou-se, entre os Sistemas
Gerenciadores de Bancos de Dados (SGBDs) disponiveis no mercado, aqueles que
possuem uma arquitetura robusta e principalmente tém seu cédigo fonte disponivel e

aberto.

Segundo Lane (2003), PostgreSQL é um sistema gerenciador de banco de
dados objeto-relacional, desenvolvido no departamento de ciéncia da computagéo
Berkeley, na Universidade da California, estavel desde 1996. Tem mais de vinte
anos de desenvolvimento ativo e uma arquitetura com forte reputagao devido a sua
confiabilidade, integridade de dados e exatiddo. E bastante portavel podendo ser
executado nos principais sistemas operacionais, incluindo Linux, UNIX e Windows.
Mantém as propriedades ACID (Atomicidade, Consisténcia, Isolamento e
Durabilidade) e varios recursos comuns aos tradicionais SGBDs comerciais, como
suporte a consultas complexas, gatilhos (triggers), chaves estrangeiras (foreign
keys), visdes (views), controle de concorréncia e integridade relacional. E
atualmente o banco de dados de cédigo aberto disponivel no mercado que contém o

conjunto mais completo de recursos.
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O banco de dados utilizado para armazenar as informagdes do servico web
que sera construido foi o PostgreSQL na versdo 9.6. Foi escolhido por ser um
Sistema Gerenciador de Banco de Dados Objeto-Relacional (SGBDOR) livre, ou
seja, da suporte aos modelos de banco de dados relacional e objeto-relacional, sem

custo para sua utilizagao.

2.3.3 Linguagem de Programacgéao Python

Segundo Borges (2010), Python é uma linguagem de altissimo nivel de
abstracdo (em inglés, Very High Level Language) orientada a objeto, de tipagem
dinamica e forte, interpretada e interativa. A linguagem foi criada em 1990 por Guido
van Rossum, no Instituto Nacional de Pesquisa para Matematica e Ciéncia da
Computagao da Holanda (CWI) e tinha originalmente foco em usuarios como fisicos
e engenheiros. O Python foi concebido a partir de outra linguagem existente na
época, chamada ABC (Borges, 2010). A linguagem inclui diversas estruturas de
dados de alto nivel de abstragdo e uma vasta colecdo de bibliotecas, além de
frameworks de terceiros que podem ser adicionados. Também possui recursos
encontrados em outras linguagens modernas, tais como: geradores, introspeccgao,
persisténcia, metaclasses e unidades de teste. Ela suporta programagdo modular e
funcional, além da orientacdo a objetos. Mesmo os tipos basicos no Python sao
objetos. A linguagem ¢ interpretada por meio de bytecode pela maquina virtual
Python, tornando o cédigo portavel, na Figura 6 é apresentada uma visdo geral
sobre a arquitetura do Python. Com isso, € possivel compilar aplicagdes em uma
plataforma e executar em outros sistemas ou executar direto do codigo fonte. Python
€ um software de cdédigo aberto com licengca compativel com a General Public
License (GPL)’, porém menos restritiva, permitindo inclusive a incorporagdo em
produtos proprietarios. A especificagdo da linguagem ¢é mantida pela Python
Software Foundation2 (PSF).

7 GNU General Public License (Licenga Publica Geral GNU), GNU GPL ou simplesmente GPL, € a
designagéo da_licenca de software para_software idealizada por_Richard Matthew Stallman em 1989.
Richard Stallman criou a licenga de acordo com as_definicdes de software livre da Free Software
Foundation
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Figura 6 - Arquitetura do ambiente de compilagéo e interpretacdo da linguagem
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Segundo Grus (2015) existe debate saudavel sobre a melhor linguagem para

- Binarios

Fonte: Borges (2010).

o aprendizado de dados cientificos. O Python tem varios recursos que o tornam

adequado para aprender (e fazer) ciéncia de dados:
e E gratuito.
e E relativamente simples codificar (e, em particular, entender).
e Ele tem muitas bibliotecas uteis relacionadas a ciéncia de dados.

Diante das vantagens supracitadas acima, a linguagem de programacao
Python sera utilizada para a codificagdo das rotinas responsaveis pelos
processamentos das analises como: tratamento das amostras, remog¢ao de outliers,
etc, além de meétodos quimiométricos, servicos web e responsavel também pela

persisténcia de toda informacgao proveniente do software no banco de dados.

2.3.4 Linguagem de Programacéo Java

A linguagem de programacéao Java foi concebida para ser aplicada no controle
de eletrodomésticos como TV, CD players, microcomputadores e etc., como simples
ferramenta de programacao, porém mostrou ser uma linguagem muito poderosa,
superando as expectativas de sua criagdo, sendo assim passou a ser amplamente
utilizada (LEITE, 2006).
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Segundo Horstmann (2003), a linguagem Java possui muitos recursos
adicionais, chamados de bibliotecas, que incluem funcionalidades extras para
desenvolvimento de aplicagdes. Além disso, como a linguagem Java foi projetada
para Internet ela possui dois atributos que a tornam muito adequadas: seguranga e
portabilidade. Outra grande vantagem € a portabilidade que permite um mesmo
programa ser executado em sistemas operacionais diferentes, com pouca ou
nenhuma adaptagdo, como Linux, Windows, Unix ou Macintosh. Isso é possivel
devido a maquina virtual Java, que ¢€ instalada no computador executor
(HORSTMANN, 2003).

Visto que o periodo para o desenvolvimento do software é extremamente
curto, a utilizagdo de uma tecnologia foi escolhida o (JSF Java Server Faces) que é
um framework Java de facil manuseio. Consequentemente a codificacdo do front

end, ou seja, a interface frontal da plataforma web sera escrita na linguagem Java.

2.3.5 Servigos Web

O conceito sobre Servigos Web (do inglés, Web Service) surgiu nos anos
2000. Desde entao, diferentes autores e empresas apresentaram as mais diferentes
definigdes. Algumas delas sdo mostradas a seguir.

De acordo com a IBM (2004), um servico Web é uma aplicagdo modular
autossuficiente que pode ser descrita, publicada, localizada e invocada por meio de
uma rede, em geral, a Word Wide Web. Sua arquitetura é constituida de trés partes:
provedores de servigcos, solicitante do servico e agente de servicos. A
implementagdo da arquitetura de um servico Web deve permitir a seguranga e a
qualidade dos modelos de servigos facilitada pela configuracdo de um conjunto de
pré-requisitos ambientais para controlar e gerenciar as interagdes.

Segundo o consércio W3C (2014), um servigo Web é uma solugao utilizada
na integracdo de sistemas e na comunicacdo entre aplicacbes diferentes. A
implementacado € baseada em tecnologias e protocolos, como HTTP, XML, SOAP,
WSDL, entre outros. Usuarios de servigos Web nao precisam conhecer sua estrutura

ou sua linguagem de programacao para poder fazer uso dos servigos oferecidos.
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Estes usuarios somente precisam saber do que € necessario para a solicitacéo e
obtencgao da resposta sobre o servigo solicitado.

A arquitetura de um servico Web pode também ser definida como um
software que permite trocar informagdes. Destacam-se trés elementos, o provedor
de servigos, o registro de servigcos e o consumidor de servigos descritos a seguir

(Silva, 2009). Na Figura 7 é apresentada a arquitetura de um servigo Web.

Figura 7 - Arquitetura de um servico Web

UDDI
Registro de
Servicos
WSDL | WSDL
Provedor de — Consumidor
Servigos de Servigos

Fonte: Silva (2009).

e Provedor de Servicos € responsavel por conter as funcionalidades e
disponibilizar esta operacdo como um servigco para que seja encontrada e
consumida por outro sistema.

e Consumidor de Servicos — é responsavel por consumir os diferentes servigos
oferecidos pelos servigos Web.

e Regqistro de Servicos — é um local centralizado em que o provedor
disponibiliza seus servicos Web e no qual um consumidor pode utilizar os

servigos disponiveis.
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Segundo a W3C (2014), o Oasis (2014) e a Odlis (2014), pode-se conceituar
os protocolos e elementos necessarios para criagdo de um servico Web, dentre os
protocolos existentes podemos destacar o REST (Representational State Transfer),
este n&do representa uma arquitetura, mas sim um conjunto de restricdbes que,
quando aplicadas na concepgao de um sistema, cria um estilo de arquitetura de
software. Um sistema no estilo REST é denominado RESTful e possui as seguintes
caracteristicas: (i) deve ser um sistema cliente-servidor, (ii) precisa ser independente
de estado, ou seja, cada requisicdo devera ser independente, (iii) deve ser
uniformemente acessivel, cada recurso deve ter um enderego exclusivo a um ponto
de acesso valido. O nucleo da abordagem REST consiste na percepgao de que,
apesar do termo transporte em seu nome, o HTTP consiste em uma API e ndo um
simples protocolo de transporte. Desta forma, o HTTP possui métodos bem definidos
que correspondem as operagdes CRUD (Create, Read, Update, Delete). Cada
requisicdo HTTP inclui um dos métodos apresentados no Quadro 1 para indicar qual

a operacdo CRUD que deve ser realizada sobre o recurso.

Quadro 1 - Métodos HTTP e Operagdées CRUD

Método HTTP Operagao

POST Criar um novo recurso a partir dos dados requisitados
GET L& um recurso

PUT Atualiza um recurso

DELETE Remove um recurso

Fonte: Autoria Propria (2019).

Provavelmente a maior razéo por tras do sucesso atual dos servicos REST é
a simplicidade do seu conjunto de regras basicas, portanto frente as necessidades e
desafios existentes na implementacdo do software referido neste trabalho, esta
arquitetura se apresenta como uma arquitetura viavel para a constru¢do dos

servicos web que serao necessarios neste trabalho.
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2.3.6 UML (Unified Modeling Language)

A UML (sigla em inglés para Unified Modeling Language) é uma linguagem
que se presta a modelagem de estruturas que irdo compor uma aplicagéo, estando

fortemente amparada em conceitos de Orientagdo a Objetos.

Uma boa modelagem é um principio basico para o alcance de um bom
software. Dentre as fungdes da modelagem, eles enfatizam as seguintes: comunicar
a estrutura e o comportamento desejados do sistema, permitir uma melhor

compreensao do sistema e gerenciar os riscos (Booch, 2005).

A UML é uma linguagem-padrao para a elaboragao da estrutura de projetos
de software. Ela pode ser empregada para a visualizagdo, a especificacdo, a
construcao e a documentacédo de artefatos que facam uso de sistemas complexos
de software (Booch, 2005).

Para modelagem do software, serdo utilizados diversos artefatos da
linguagem UML, que € amplamente empregada no desenvolvimento de sistemas

orientados a objetos.

2.3.7 Desenvolvimento agil de software

Assim que os métodos tradicionais de desenvolvimento de software
passaram a nao obter o nivel de sucesso necessario na concretizagao dos projetos,
surgiu a necessidade de criar metodologias para direcionar as equipes de
desenvolvimento. Essas novas praticas sdo orientadas as pessoas pertencentes ao
projeto e procuram trazer flexibilidade para sobreviver a um ambiente com
mudancas constantes (Cockburn, 2002).

Os métodos ageis surgiram como alternativas aos métodos tradicionais de
desenvolvimento, que sdo baseados no seguimento de um plano bem definido,
excesso de documentagao e rigorosa padronizagao (Nerur et al., 2005). Portanto,
em 2001, um grupo de profissionais reuniu-se com o objetivo de debater sobre
formas de desenvolvimento de software, procurando uma alternativa aos processos

excessivamente baseados em documentagdao e formalismo. Desse encontro se
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origina o Manifesto pelo Desenvolvimento Agil de Software, ou simplesmente
Manifesto Agil, o qual possui os seguintes valores (Beck et al., 2001):

e Individuos e interagbes acima de processos e ferramentas;

e Software funcionando acima de documentagao abrangente;

e Colaboragao com o cliente acima de negociagao de contratos;

e Resposta a mudangas acima de seguir um plano.

Portanto, as metodologias ageis se desenvolveram em um esforgo para
sanar fraquezas reais e perceptiveis da engenharia de software convencional.
Apesar de oferecer beneficios importantes, o desenvolvimento agil ndo € indicado
para todos os projetos, produtos, pessoas e situagdes, também nao € antitese da
pratica de engenharia de software consistente e pode ser aplicado como uma

filosofia em geral para todos os trabalhos de software (Pressman, 2011).

Dentre as metodologias ageis utilizadas para o desenvolvimento de
software, estd o SCRUM, esta escolhida como metodologia a ser seguida neste

trabalho.

2.3.8 Metodologia de Desenvolvimento agil SCRUM

O método de desenvolvimento SCRUM foi proposto em 1995, por Ken
Schwaber (2004), num momento em que ficou claro para a maioria dos profissionais
que o desenvolvimento de software ndo era algo que poderia ser planejado, ou
simplesmente algo manufaturado, estimado e concluido com sucesso usando um
método comum e burocratico. O método SCRUM baseia-se no trabalho de Pittman
(1993) e Booch (1995) e adere aos principios do desenvolvimento agil de software.

Para o SCRUM, a centralidade da atividade esta na maioria dos processos
durante o desenvolvimento que nao pode ser previsto. Por isso, aborda o software
em desenvolvimento de maneira flexivel. As unicas duas partes que estdo
totalmente definidas durante um projeto de desenvolvimento de software sdo a
primeira e a ultima fase (planejamento e fechamento). No centro, o produto final é
desenvolvido por varias equipes em uma série de entregas periddicas e flexiveis
chamadas sprints. Nao ha novos requisitos anexados durante as sprints. Isso

garante que o produto final esteja sendo desenvolvido com uma alta probabilidade
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de sucesso, mesmo dentro de uma mudanca constante no ambiente inserido. Este
ambiente, que inclui fatores como concorréncia, tempo e pressao financeira, mantém
sua influéncia em desenvolvimento até a fase de encerramento.

O SCRUM é uma ferramenta que permite controlar de forma eficaz o fluxo
de trabalho, potencializando a busca de um objetivo em comum. O SCRUM visa a
redugdo dos riscos de negdcios do projeto pela colaboragdo com os clientes e
demais partes interessadas durante todo o seu decorrer. Os riscos também sao
reduzidos com a produgédo em ciclos curtos e entregas frequentes de partes prontas
do produto, partindo-se das mais importantes em direcdo as menos importantes
(Sabbagh, 2014).

No decorrer do processo de desenvolvimento do deste trabalho, serdo
aplicados os artefatos pertinentes a metodologia de desenvolvimento agil Scrum,
que é uma ferramenta que permite controlar de forma eficaz o fluxo de trabalho,

potencializando a busca de um objetivo em comum.
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3 PROCEDIMENTOS

Neste capitulo serdo descritas as agbes pertinentes e necessarias ao
desenvolvimento do software proposto neste trabalho. Para o desenvolvimento do
software de analises sanguineas por espectroscopia foram definidas algumas etapas
observadas na Figura 8 para conduzir a execugao do projeto. Estas etapas serao

detalhadas a seguir.

Figura 8 - Fluxograma do Desenvolvimento do software

Inicio IMPLEMENTACAO
[ |
LEVANTAMENTO _
DOS REQUITOS Fim
|
PROJETO DO
SISTEMA

Fonte: Autoria Prépria (2019).

3.1 Levantamento dos requisitos

O levantamento de requisitos € uma etapa que precede a codificacdo do
software em si, porém é tdo importante quanto. Consiste em obter e mapear
informacgdes relevantes relativas ao contexto do software a ser desenvolvido junto
aos seus clientes ou usuarios finais. Para um software que se propde a automatizar
um processo € de suma importancia documentar o que o sistema espera receber
como dados de entrada, como o sistema deve lidar com estes dados e, por fim,

como deve fornecé-los.

Os requisitos funcionais de usuarios definem recursos especificos que devem

ser fornecidos pelo sistema (Sommerville, 2008). Ja requisitos nao funcionais estao
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relacionados a caracteristicas de utilizagdo da aplicagdo, como seguranga,

desempenho e confiabilidade.

Devido a utilizagdo da metodologia agil SCRUM, os requisitos ndo foram
todos coletados antes do inicio da codificagdo do software, eles foram coletados
também no decorrer do desenvolvimento, assim que necessarios, pois um dos
principais objetivos do SCRUM ¢é a entrega continua, sempre buscando entregar

valor para o cliente ou usuario.

Os artefatos resultantes do levantamento de requisitos s&o alguns diagramas
da UML, nesse trabalho serdo produzidos o diagrama de atividades e o diagrama de
caso de uso, apresentados na se¢ao seguinte. Para a construgao destes diagramas
foi utilizado o Astah Community. Assim como os diagramas, também sao
apresentados os protétipos das interfaces web e mobile do software. Os Protétipos
podem ser utilizados na fase de testes ou planejamento de um software. Na
engenharia de software, protétipo € um sistema modelo sem funcionalidades
inteligentes como o acesso ao banco de dados, € um artefato que pode conter

apenas a representagao grafica das possiveis funcionalidades de uma interface.

Do mesmo modo que os requisitos coletados, foi necessario identificar
também quais métodos estatisticos e algoritmos s&o atualmente utilizados na
andlise sanguinea baseada em espectroscopia. Assim que explicados pelos
usuarios chave que sao responsaveis por repassar este conhecimento, foi
necessario compreender os conceitos e o funcionamentos destes métodos e
algoritmos. Os métodos PLS e PCA, serdo chamados a partir da biblioteca Scikit-
learn, outros algoritmos necessarios como 0 KNN (K Nearest Neighbor) e o Kennard-
stone serao reescritos neste software por meio linguagem de programacgao Python,
por sua vez escolhida para compor todas as rotinas da analise baseada em
espectroscopia. O codigo escrito para os algoritmos KNN e Kennard-stone estéao

dispostos no capitulo resultados e discussoes.

3.2 Projeto do Sistema

Tratando-se de desenvolvimento de software, € importante definir

cautelosamente toda estrutura do projeto desde o principio, isto é, sua arquitetura.
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Um projeto bem arquitetado pode aumentar a performance da aplicagdo, pois
permite 0 aumento de escala de processamento e do volume de dados gerados em
suas operacoes. A escalabilidade é fundamental, pois expde a capacidade de
crescimento uniforme da carga de trabalho submetida a um software, ou a

capacidade do software estar preparado para um possivel crescimento.

Para a modelagem dos processos de negdcios utilizando a BPMN do inglés
(Business Process Model and Notation), foi utilizado o software Bizagi Modeler. A
notacdo BPMN empregada nos diagramas, especifica o processo de negécio em um
diagrama de facil leitura, tanto para os usuarios leigos quanto para os usuarios que
possuem uma sensibilidade analitica no processo representado. A diagramacgao
BPMN foi escolhida por qué é intuitiva e permite a representacdo de detalhes
complexos do processo. A simbologia BPMN serve como uma linguagem padréo,
colocando um fim na lacuna de comunicagao entre a modelagem do processo e sua
execucado. Os processos levantados na etapa de requisitos, estdo dispostos na
subsecao dos requisitos funcionais no proximo capitulo, estes estdo representados
da forma que sado executados atualmente, posteriormente sao apresentados os
fluxos destes processos, apds a melhoria aplicada por meio do software proposto

neste trabalho.

Apos a leitura e modelagem dos principais processos a serem melhorados, foi
desenvolvido o projeto do banco de dados. Um projeto de banco de dados é
subdividido em etapas onde o objetivo é a criagdo de um banco de dados otimizado
que atenda as expectativas dos usuarios do software, portanto nesse contexto, os
modelos de dados sdo muito importantes para a transmissdo de ideias entre o
usuario e o desenvolvedor, bem como facilitar a manutengado e crescimento do
banco de dados no futuro. Para a construgdo do modelo relacional, que é o projeto
l6gico do banco de dados foi utilizado o MySQL Workbench, por meio dessa
ferramenta foi construido o diagrama do modelo relacional, que sera apresentado no
proximo capitulo. Para a representacdao do banco de dados fisico, foi escolhido
pgAdmin 4 como plataforma de administracdo e desenvolvimento dos cddigos
responsaveis por fazer a construgdo e a manipulacdo do banco de dados do

software.
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3.3 Implementacao

Nessa etapa, o software é codificado a partir de uma descricdo computacional
das funcionalidades desejadas em uma linguagem de programacgao, onde se torna
possivel a compilacdo e geragdo do cddigo executavel. Em um processo de
desenvolvimento orientado a objetos, o qual sera utilizado neste projeto, a
implementacao se da, definindo as classes de objetos, pode-se também utilizar na
implementacgao ferramentas de software e bibliotecas de classes preexistentes para
agilizar a atividade, como também o uso de ferramentas CASE, que dinamizam o
processo de desenvolvimento, nas varias atividades, onde inclui-se geragdo de

cédigo-fonte, documentacéo, etc.

Para a codificacdo das rotinas que serdo escritas na linguagem Python, Java
e JavaScript, foram escolhidas as IDE’s (ambientes de desenvolvimento integrado)

PyCharm, NetBeans e Visual Studio Code, respectivamente.

Quanto as bibliotecas utilizadas no desenvolvimento do software, destaca-se
a Scikit-Learn que apoia a implementacdo de varios algoritmos de regressao,
classificagdo e agrupamento utilizados neste trabalho. Essa biblioteca também é
usada para a construgao dos modelos de calibracdo por meio do método PLS. Além
de oferecer suporte e robustez exigidos por ambientes de produgado, a biblioteca
Scikit-Learn também foca em usabilidade, clareza de cddigo, colaboracéo,
documentagdo e desempenho. Neste Ultimo quesito, as fungdes/rotinas
disponibilizadas dispdem das facilidades da linguagem Python como a interagéo

com as bibliotecas numéricas e cientificas.
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4 RESULTADOS E DISCUSSOES

Este capitulo traz a descricdo das etapas que constituem o processo de
desenvolvimento do software abordado neste trabalho, tratando desde rotinas,
arquitetura e diagramacao, até detalhes de usabilidade da interface do projeto. Além
disso, apresenta-se uma discussao sobre os resultados obtidos pela execugao das
rotinas envolvidas no processo de construgao, calibragao e validagao (previsao) no

modelo proposto dentro do software.

4.1 Requisitos Funcionais

Nesta subsecdo € apresentado o levantamento de requisitos para cada uma
das funcionalidades disponiveis na aplicacdo que também serdo utilizados para
validar o software apds a conclusdo das implementagbes. A seguir, sao
apresentadas as descricdes dos requisitos funcionais catalogados para o
desenvolvimento deste sistema, descrevendo detalhes das tarefas que devem ser

executadas.

Por convencgao, os requisitos serao identificados e enumerados a partir da

formatacao a seguir:

[identificador do tipo de requisito] + [numero do requisito]

RF1 - O sistema deve possuir uma interface de acesso em que os usuarios podem
autenticar-se fornecendo suas credenciais para ter acesso as funcionalidades

disponiveis.

RF2 — O sistema deve possuir uma tela principal, com um menu lateral, em que seja

possivel acessar as demais funcionalidades.
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RF3: O sistema deve permitir a inclusédo, alteragcdo ou exclusdo de modelos de
calibracdo. O usuario responsavel por gerir estes modelos deve informar qual o
método de analise de referéncia que esta sendo correlacionado com o modelo em

questao.

RF4 O sistema deve possuir um controle sobre cada amostra inserida no seu banco
de dados. Armazena-se informacbes como: data de coleta, identificacdo e

informagdes adicionais.

RF5: O sistema deve permitir que o usuario responsavel por gerenciar o modelo
inclua novas amostras no modelo de calibragdo, para tal, deve-se informar os

valores que foram obtidos por meio do método de referéncia.

RF6: O sistema deve permitir o controle de parametros que sdo analisados para

cada modelo de calibragéo previamente registrado.

RF7: O sistema deve permitir uma predicdo de uma amostra por meio de uma

interface, informando apenas o modelo e o identificador da amostra analisada.

RF8: O sistema deve conter uma consulta dos resultados da analise espectral
realizada por meio da calibragdo multivariada, em que o usuario consiga visualizar
os resultados obtidos pelo método de referéncia e pelo modelo de calibragéo
multivariada. Também devera ser apresentado um percentual de assertividade entre

a analise proposta por este trabalho frente ao método convencional.

RF9: O aplicativo para o dispositivo movel deve ser integrado com leitor
infravermelho portatil Scio fabricado pela empresa Consumer Physics, tal que o
aplicativo consiga capturar os vetores espectrais coletados pelo equipamento.

RF10: O aplicativo para o dispositivo moével deve fornecer ao usuario a possibilidade

de selecionar um determinado paciente e fazer a coleta do espectro. Apds coletar o
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vetor emitido pelo NIR, o aplicativo requisita o servigo web, enviando as informagdes

coletadas para o processamento.

RF11: O aplicativo para o dispositivo mével deve conter uma interface de consulta

dos resultados das analises feitas anteriormente.

Durante a coleta dos requisitos funcionais também foram conhecidos os
processos que precisavam ser melhorados. Foi observado que os principais
processos de uma analise sanguinea eram a calibragdo do modelo multivariado e a
predicdo de uma amostra ndo conhecida. Estes processos necessitavam ser
automatizados por meio do software, pois eram etapas complexas e lentas para se
realizar manualmente. A analise do processo atual é necessaria para deteccao de
atividades que podem ser melhoradas, como ineficiéncias e gargalos, com o objetivo
de definir suas metas e objetivos, o fluxo de trabalho, controles e integragdo com
outros processos para que ele contribua de forma significativa na entrega de valor

ao usuario final.

4.1.1 Processo de criagao e calibracdo do modelo multivariado

O processo de calibragdo de uma modelo demanda um conhecimento
quimiométrico solidificado, uma vez que o modelo pode prover erros significativos e
levar a decisdes erradas. No entanto, para que o software seja util, € necessario que
se considere a realizacdo de medidas a partir da metodologia utilizada como
referéncia nos moldes atuais (ou seja, via pungdo venosa), caso o resultado
produzido indique anormalidade. Outro ponto importante a ser salientado é que
quanto mais medidas forem realizadas, melhor sera a capacidade preditiva do
modelo. Isso deve-se pelo fato de se incluir uma maior variabilidade no modelo, o
que demanda atualizagdes rotineiras a fim de se incorporarem as novas amostras no

conjunto de calibragao.

Como observado na Figura 9, atualmente todas as etapas sdo realizadas

manualmente, iterando com os métodos e amostras em cada uma delas.
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Figura 9 - Processo de calibragao feito manualmente
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Fonte: Autoria Prépria (2019).

Durante o levantamento deste processo, foi muito importante o dialogo com
os desenvolvedores do método de analise baseado em espectroscopia, pois séo
conhecedores do processo atual, e possuem sensibilidade critica para dizer onde
estdo as dificuldades. Devido ao fato de que as etapas estdo do processo de
calibragdo sdo chamadas isoladamente, pelo usuario executor do processo, exige
que o profissional execute uma sequéncia especifica das etapas representada no
diagrama acima, porém, como O processo nao esta normalizado, atualmente esta

vulneravel a falhas humanas, além de ser custoso operacionalmente.

4.1.2 Processo de Predicao de Amostra

O processo de predicdo € manual, similarmente ao processo de calibragcdo do
modelo. exige que as amostras estejam tratadas da mesma forma que as amostras
ja existentes no modelo. A dificuldade de execugdo deste processo € a
complexidade técnica necessaria para estabelecer uma conexao entre 0 modelo, o
equipamento de medida e as demandas operacionais de manutengao do modelo,
sendo que cada uma delas possui uma ou mais etapas internas para ser executada

por completo.
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Figura 10 - Processo de predicdo de amostra manual

Solicita Andlise Resultados .

Repete Colets

Paciente

Coleta da
MucosaBucal
(NIR)

Profissinal Laboratério

Predi¢o - Processo Manual

Quimico

¥ ‘
Transferéncia overo
do espectro espectro pao Pré tratamento Aplicar PCA Fazera
parz o na amostra Predicio (PLS)
MatLab £
Computador

outlier

Fonte: Autoria Propria (2019).

Durante a coleta dos requisitos por meio de entrevistas e outros materiais de
apoio foram construidos diagramas de caso de uso e o diagrama atividades com o
proposito de elucidar as necessidades requisitadas e responder duvidas dos
usuarios e desenvolvedores. A seguir estdo apresentados os diagramas elaborados

para o desenvolvimento do software em questao.

4.1.3 Diagrama de Caso de Uso

Os casos de uso sao utilizados para mapear funcionalidades que o sistema
deve possuir e como os atores devem interagir com elas. Apds especificadas as
funcionalidades a serem desenvolvidas para o sistema por meio da utilizacido do
diagrama de casos de uso, foram validadas junto aos usuarios as interagdes e
requisitos necessarios para o funcionamento do software. A diagramagao provém
uma visao geral da forma que os atores vao interagir com o sistema assim como as
respostas que o sistema deve prover em cada interagdo. A Figura 11 ilustra o

diagrama de caso de uso desenvolvido para o software proposto neste trabalho.
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Figura 11 - Diagrama de Caso de Uso
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Fonte: Autoria Prépria (2019).

4.1.4 Diagrama de Atividades

O diagrama de atividade definido pela UML representa os fluxos conduzidos
por processamentos. E essencialmente um grafico de fluxo que apresenta a
sequéncia de controle entre as atividades. Segundo Lima (2005), este diagrama
representa a visdo dindmica do sistema. A principal caracteristica que o diferencia

de um fluxograma é o fato dele poder representar atividades paralelas.

Os diagramas de atividade permitem modelar os caminhos légicos que o
sistema pode seguir e a interdependéncia das atividades, além de representar
atividades que podem acontecer paralelamente. Este diagrama também é utilizado
na modelagem de processos de negocio para fornecer aos envolvidos no

desenvolvimento do software a compreensado do funcionamento de processos de
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trabalho da empresa. A Figura 12 apresenta o diagrama com levantamento do fluxo

das atividades exercidas pelo software durante o processo de analise.

Figura 12 - Diagrama de Atividade do Processo de Predicdo da Amostra
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Fonte: Autoria Propria (2019).

Acima pode ser observado de forma simples, o fluxo do sistema, onde uma
amostra apos ser coletada € enviada automaticamente para o servico web,
posteriormente, esta amostra € submetida a tarefas que sdo parametrizaveis, e
dependendo do resultado da avaliagao (feita através do software) o fluxo pode tomar
caminhos diferentes.
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4.2 Algoritmos e métodos

4.2.1 Algoritmo Kennard-Stone (Kennard & Stone, 1969)

Durante a calibragcdo do modelo multivariado é necessario separar as
amostras em dois conjuntos, calibracdo e validagdo, para esta classificagao foi
escrito na linguagem Python o algoritmo de Kennard-Stone, que recebe como
parametros de entrada a matriz com os espectros € 0 numero de amostras que
devem conter no conjunto de calibragédo. O retorno emitido pelo algoritmo sdo quais

amostras deverao estar no conjunto de calibragao.

Figura 13 - Algoritmo Kennard-Stone

Fonte: Autoria Prépria (2019).
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4.2.2 Algoritmo KNN (K Nearest Neighbor)

O algoritmo KNN (K Nearest Neighbor) € um dos algoritmos mais utilizados
em aprendizado de maquina e também um dos mais simplistas, analisando seu
processo de calculo de aproximagao. Este algoritmo pode ser aplicado em diversos
segmentos de negocio, logo também se aplica em diversos problemas como
financgas, saude, ciéncia politica, reconhecimento de imagem e reconhecimento de
videos. Permite-se também a sua utilizagdo para classificagdo e regressao. Ele
também é conhecido como de aprendizado lento, pois ndo necessita de dados de
treinamento para se gerar o modelo resultante. O funcionamento do algoritmo requer
que se informe o parametro k que direcionara a quantidade de vizinhos préximos
(neighborn em inglés).

Por meio da linguagem Python, foi reescrito o algoritmo KNN que é

apresentado na Figura 14.

Figura 14 - Algoritmo KNN

Fonte: Autoria Prépria (2019).
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Este algoritmo foi aplicado na deteccdo das amostras an6malas existentes

no modelo.

4.3 Arquitetura do software

Para este projeto optou-se pela implementagdo do classico modelo de
arquitetura cliente-servidor. O modelo cliente-servidor € uma estrutura distribuida em
que a aplicagédo € particionada em dois moédulos, um sendo cliente (client-side), o
qual tem o papel de solicitar um determinado recurso; e o outro sendo o servidor
(server-side), que é responsavel por fornecer ao cliente o recurso requerido. Esta
arquitetura satisfaz requisitos de acessibilidade, portabilidade, permite uma

utilizacao escalavel do software

Neste contexto, o software em questdo segue o modelo supracitado alocando
no moédulo cliente a parte de interface o qual o usuario pode interagir e inserir dados
de entrada que alimentam o sistema. Este projeto possui duas implementacdes de
interface dado a necessidade de viabilizar o acesso a aplicagdo tanto por meio de
navegadores web quanto para dispositivos moéveis. As interfaces web e dos
dispositivos méveis foram desenvolvidas utilizando-se as tecnologias JavaServer

Faces (JSF) e React Native, respectivamente.

No caso do server-side encontra-se a APl (do inglés, Application
Programming Interface) deste sistema, que é a ponte de conexao entre o front end
do software e o banco de dados, todavia ela é transparente ao usuario comum. Ela é
implementada utilizando a linguagem Python e usufrui de recursos de bibliotecas
populares no universo da ciéncia de dados como a Scikit-learn, Numpy e Pandas. A
API, além de ser responsavel por disponibilizar os recursos requeridos, contém
todos os métodos quimiométricos, algoritmos de pré-processamento, classificacao,
aprendizado de maquina e modelos estatistico que sdo executados de forma
procedural e automatizada a fim de prover os dados requeridos pelo client-side.
Cada requisicdo do usuario (no front-end) produz um processo que pode produzir
resultados que s&o enviados para o autor da requisicdo e (em alguns casos)
persistidos em um banco de dados PostgreSQL. E importante destacar que na

arquitetura proposta o acesso ao banco de dados é estritamente restrito a esta API.
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O fluxo de execucao desse sistema inicia-se pela interface, em que o usuario
insere os dados de entrada pelo front-end. Estes sdo formatados e enviados ao
servidor por meio de requisigcdes HTTP, que atuam por meio de solicitagdes para um
determinado recurso de um servigco web. O servidor por sua vez processa os dados
recebidos e envia uma resposta em formato JSON para requisitante, que sao
exibidos ao usuario na interface web ou no aplicativo do dispositivo movel. A Figura
15 ilustra a arquitetura com suas respectivas tecnologias que sao utilizadas na

construcao do software.

Figura 15 - Arquitetura do Software

Server Side

DataBase

Client Side

Fonte: Autoria Propria (2019).

Apés a definicdo da arquitetura do software foram formulados os fluxos de
interacao que o software pode seguir e definidos detalhadamente o comportamento
esperado diante de eventuais cenarios. Portanto, nas prdoximas segbes sao
apresentados os diagramas que complementam o entendimento das caracteristicas

do software.
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4.3.1 Projeto do Banco de Dados

Para o armazenamento dos dados que serdo coletados ou gerados pelo
sistema, foi desenvolvido o projeto de banco de dados relacional, que esta ilustrado
na Figura 16. Esse diagrama do banco de dados foi projetado com o auxilio da
ferramenta de modelagem MySQL Workbench 6.3 CE. Foi utilizada a notagédo de
modelo simplificada da ferramenta e a notagdo crow’'s foot (IE) para os
relacionamentos. As entidades sao representadas graficamente como retangulos
com os cantos arredondados. A chave primaria de uma entidade é formada por um
ou mais atributos cujo valor identifica unicamente uma ocorréncia da entidade. Os
relacionamentos sdo classificados com fortes e fracos, onde o relacionamento forte
€ empregado em relacionamentos que sao necessarios a utilizacdo da chave
primaria da tabela de origem como chave primaria/estrangeira na entidade de
destino, assim também, os relacionamentos fracos sao utilizados quando a chave
primaria da entidade de origem é utilizada apenas como chave estrangeira na

entidade de destino.

As relagdes do banco de dados principal desenvolvido neste trabalho estao

organizadas da seguinte forma:

¢ AMOSTRA: Responsavel por armazenar todas as amostras que
compde os modelos, independentemente de sua classificacao.

e PARAMETRO: Relagdo onde serdo armazenados os parametros
avaliados em cada calibragao.

e MODELO: Entidade onde serdao armazenadas as informacdes basicas
de cada modelo de calibragdo multivariado gerido pelo software.

¢ MATRIZ_X: Entidade onde serdo armazenados os espectros, por
meio do relacionamento com a entidade AMOSTRA, sera possivel
armazenar diversas medidas para uma unica amostra, de modo que
um espectro que possui 125 posicdes possa ser armazenado por
meio destas duas entidades aninhadas.

e MATRIZ_Y: Entidade responsavel pelo armazenamento do valor de
referéncia do método de anadlise padrao da amostra (se conhecida
esta medida), juntamente com o valor predito e a data de sua

predigao.
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e CALIBRACAO e AMOSTRA_CALIBRACAO: por meio destas
entidades sera possivel identificar as principais informacdes de uma
calibracdo de um modelo, quais amostras participaram de uma
determinada calibragdo, assim como sua classificagdo na corrente
calibragao, pois uma amostra pode ser classificada como, amostra de

calibracdo, amostra de validacdo ou outlier.

Figura 16 - Modelo Relacional
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Fonte: Autoria Préopria (2019).

Em projetos de software € comum a utilizacdo de modelos para representar
tanto a estrutura quanto o comportamento do sistema, de modo que, com base neles
possa ser construido e desenvolvido o modelo executavel do projeto, que seria
basicamente o sistema materializado. A estrutura representa o que é estatico, que
ndao muda de estado com a utilizagao do sistema. O comportamento representa o
que é dindmico em um sistema, isto €, reage de maneiras diferentes de acordo com

acoes do proéprio sistema ou do usuario.
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4.3.2 Interfaces do software

Apods o processo de levantamento de requisitos, foram elaborados protétipos
de cada uma das telas a serem desenvolvidas. Os protétipos tiveram como
finalidade viabilizar uma pré-visualizagdo do resultado final do sistema e,
consequentemente, possibilitar que o desenvolvedor constate possiveis problemas
(estética, usabilidade, entre outros) e redefina os requisitos antes da codificagao.
Durante a fase de codificacdo do software foram construidas as interfaces definitivas
do software proposto.

Figura 17 - Protétipo da Interface de Acesso ao Sistema
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Fonte: Autoria Propria (2019).

O protétipo da interface de acesso ao sistema exibida pela Figura 17, sera a
primeira interface em que o usuario tera contato. Por meio de credenciais unicas
para cada usuario, pode-se realizar o acesso ao software. Esta rotina é essencial
para a seguranga e confiabilidade do software, pois 0 acesso é permitido somente

apods a validacao das credenciais de cada usuario.
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Figura 18 - Prototipo da Interface Principal
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Fonte: Autoria Propria (2019).

A interface principal do software foi desenvolvida com o objetivo de ser
simples e objetiva. Por meio do menu lateral, as principais funcionalidades do
software podem ser acessadas, enquanto na area central serdo dispostas
informacdes importantes para o usuario, como a quantidade e as classificacbes das
amostras registradas no banco de dados, a quantidade de predigbes realizadas e os
modelos de calibragdao existentes. Com este recurso o usuario pode rapidamente

visualizar as informagdes importantes sem a necessidade de acessar outras telas.
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Figura 19 - Interface de Gerenciamento de Modelos
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Fonte: Autoria Propria (2019).

Para a inclusdo ou manutencdo de um modelo de calibragdo multivariada, foi
construida uma interface que permite que usuario descreva o nome do modelo,
selecione o método de coleta dos dados, descreva qual o método de analise
utilizado como referéncia para fazer a calibragdo do modelo e, por fim, informe qual

0 parametro a ser analisado.

Figura 20 - Interface de Inclusdo de Amostras
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67.1,37570066666667,1,47033800000000;1,53391933333333,1,57034333333333,1,58885500000000;1,60206200000000;1,60911300000000;1,611100666666
67.1,61364300000000;1,61307466666667,1,60950600000000;1,60415266666667,1,59710100000000;1,58561866666667.1.57225066666667,1,55450600000
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0000;1,33132166666667:1,30 11,2771 +1,25213400000000;1.22832100000000;1,20397600000000;1,18141933333333:1,160372666
66667,1,140039500000000;1,12105300000000;1,10337333333333,1,08670300000000;1,07147300000000;1,05551266666667,1,04358100000000;1,03325966
666667.1,02406266666667,1,01695133333333,1,01197100000000;1,00838933333333;1,00924766666667,1,00957400000000

7759 caracteres restantes.

Fonte: Autoria Propria (2019).
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Para a inclusdo das amostras por meio da plataforma web, foi desenvolvida
uma interface conforme a Figura 20. Por meio dela, o usuario faz a inclusdo da
amostra individualmente de acordo com o modelo selecionado, informando a data de

amostragem, a identificagdo da amostra, a descrigao e o espectro coletado pelo NIR.

Figura 21 - Interface para a Predigao
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Copyright (C) 2019, Steven Kariston Louback de Carvalho

Fonte: Autoria Préopria (2019).

Para a predicao das amostras nao conhecidas, foi desenvolvida uma interface
em que o usuario seleciona qual o modelo de calibragdo multivariada deseja utilizar
e informa o identificador da amostra a ser predita. Apds informar os dados
obrigatérios, o usuario solicita a predi¢do por meio do botdo buscar. Nesse momento
o software faz uma requisicdo para o servico web responsavel pela predicdo que
responde com o valor predito e algumas informagdes importantes como: R? do
modelo que € coeficiente de variancia do modelo, RMSEC e RMSEP que
representam o erro médio quadratico dos conjuntos de calibragdo e validagao

respectivamente.
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Figura 22 - Grafico de Predicao
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Fonte: Autoria Propria (2019).

Ap0s fazer a predigcdo, o usuario pode acessar o grafico para visualizar qual o
valor predito pelo modelo de calibragdo multivariada e o valor resultante do método

de referéncia.



59

Figura 23 - Interfaces de login € o menu principal do aplicativo GlicoLab
ARNO O M@ 2 T2 2152 ANO O 0@ 3 2. Hk21:50
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Fonte: Autoria Propria (2019).

O aplicativo nao sera disponibilizado para os pacientes que realizam exames
sanguineos nos laboratérios, pois apesar de ser um artefato de simples utilizacao,
nao podera ser acessado ou operado por usuarios que nao receberam uma
capacitacao prévia, devido a necessidade que o método proposto de analise possui
alguns padrbes que devem ser seguidos como o preparo amostra coletada do
paciente, para que todas as amostras coletadas pelo NIR estejam em condi¢des
iguais e ideais para o processo. Apos feito este processo de preparo da amostra, o
usuario podera fazer a coleta do espectro por meio do aplicativo, onde o aplicativo

ira coletar as informacdes do espectro diretamente do NIR.
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Figura 24 - Interface de coleta e resultados da Analise no Aplicativo
ARNO O 0@ 3 TeallE2151 ARNO O 02 3 Tyl BE2151
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Fonte: Autoria Propria (2019).

O principal propdsito do desenvolvimento do aplicativo para fazer as
predicdes é utilizar as vantagens que a plataforma médvel possui como a mobilidade,
interatividade e simplicidade. Portanto, devido a simplicidade operacional do
aplicativo é esperado que haja uma boa aceitagao por parte dos usuarios finais. Na
rotina de predicdo, por exemplo, o usuario devera informar a identificacdo do
proprietario da amostra e acionar o botdo coletar, conforme a representagdao na
Figura 24.

Apods enviar a amostra recém coletada para a API, o aplicativo deve ficar na
espera da resposta e, assim que recebé-la por meio da interface de resultados da

analise, serao apresentados os resultados da solicitagao.
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4.4 Validacao do Modelo de Calibracao Multivariada

O modelo de calibragdo multivariada utilizado para aferir a eficiéncia e
consisténcia das rotinas implementadas comtemplou um total de 165 amostras. Para
otimizar o modelo foi necessario identificar e eliminar as amostras andmalas
(outliers) — que eram aquelas com comportamento muito diferente das demais
amostras do conjunto de dados. A separagao do conjunto de calibragdo e de
validacao foi feita a partir do algoritmo de Kennard-Stone e resultou em 107
amostras para calibragdo e 58 amostras para validacdo. O modelo construido
empregou um total de 12 variaveis latentes. A partir desse modelo, testou-se a
capacidade de previsdo do conjunto de amostras de validagdo como mostra o
Quadro 2.

Quadro 2 - Figuras de mérito do modelo de calibragdo multivariada

Figuras de Mérito Modelo PLS
RMSEC 149,1
Exatidao
RMSEP 111,2
Coeficiente de Correlagao - Calibragao 0,88
Coeficiente de Correlagao - Validagao 0,88

Fonte: Autoria Propria (2019).

4.5 Processos Melhorados

Considerando o objetivo de automatizagcdo de um processo de analise
laboratorial que atualmente é trabalhoso e relativamente demorado, € de suma
importancia que este processo seja compreendido em sua totalidade e os principais
conceitos respeitados, de modo que a precisdo do resultado final gerado pelo

sistema seja idealmente igual aquela observada processo atual de analise.

A fim de auxiliar no desenvolvimento e compreensdo dos processos

envolvidos, a seguir serdo apresentados os diagramas concebidos para
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representacdo dos processos pertinentes a confeccdo de um modelo preditivo, a
calibracdo deste modelo e, finalmente, a predicdo de uma dada amostra. Com o
objetivo de comparagao sao apresentados os processos manuais e automatizados
por meio do software. Estes diagramas sustentam as conclusées sobre os
beneficios providos com o desenvolvimento deste produto e dao indicios sobre o

que pode ser futuramente aperfeigoado.

4.5.1 Processo de criagao e calibragdo do modelo

O principal objetivo de melhoria empregada neste processo foi automatizar as
etapas sequenciais utilizadas no modelo de calibracdo multivariada para fazer a
predicao de diabetes mellitus. O processo de calibracdo do modelo foi automatizado
pela implementacdo dos métodos quimiométricos. Com essa automatizagdo, o
processo de calibragdo com 165 amostras foi realizado no espago de tempo de

apenas 16 segundos.
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Figura 25 - Processo de construgdo do modelo de calibragdo automatizado
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Fonte: Autoria Propria (2019).

Os principais fatores que influenciam diretamente na redugcéo do tempo gasto
para fazer a constru¢ao de um modelo de calibragdo multivariada sdo as chamadas
dos meétodos, as quais demandam o repasse de diversos parametros como o
conjunto de dados a ser processado, a automatizagdo da coleta do espectro e os

tratamentos nas amostras.

Com a implementacao deste software estabelece-se padroes que podem ser
personalizados de acordo com a necessidade do modelo de calibragdo multivariada,
em que O responsavel designa quais tratamentos e métodos quimiométricos o

conjunto de amostras deve ser submetido.
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4.5.2 Processo de Predicdo de Amostra

O principal beneficio ao processo de predicdo quando realizado por
intermédio do software proposto estd em possibilitar que qualquer profissional
capacitado a operar o software possa fazer as predicdes sem a necessidade da
intervencao do analista de laboratério, uma vez que todas as etapas complexas

foram sistematizadas.

Figura 24 - Processo de predicao de amostras automatizado

Solicita Analise Resultado O

Repete Cojleta

Paciente

Coletada
MucosaBucal
(MIR)

Profissinal Laboratério

Leitura Lorreta

coleta do
espectro

Inserir no Banco
de Dados

Predigao

Predigio - Processo Automatizado

Software

Aplicar PLS

Fonte: Autoria Propria (2019).

O processo de predicdo de uma amostra, antes inviavel devido ao tempo
necessario para cada etapa, pode ser realizado em tempo significativamente
reduzido (os testes demandaram 5 segundos), o que permite uma melhoria

significativa na frequéncia de obtencéo dos resultados.
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5 CONCLUSAO

O desafio deste trabalho foi compreender os conceitos dos assuntos
principais abordados nesta pesquisa e construir as integragcdes entre o equipamento
coletor, métodos quimiométricos, dados previamente coletados, artefatos envolvidos
da construgdo de software como rotinas, bibliotecas, banco de dados e linguagens
de programacgao, etc. Consequentemente, apdés a compreensdo dos conceitos
supracitados e com a viabilizacdo técnica, sem a utilizacdo de ferramentas
proprietarias, o software proposto foi construido, atendendo os requisitos

apresentados pelos usuarios.

Logo, por meio da integragao entre areas interdisciplinares do conhecimento
foi possivel oferecer uma alternativa viavel para medida de glicemia em humanos de
forma nao invasiva e com aprimoramento da velocidade de analise empregando,
para isso, fundamentos de espectroscopia NIR e quimiometria. O conhecimento em
tecnologia da informagao proporcionou o desenvolvimento de um software capaz de
integrar resultados obtidos por equipamento para espectroscopia na regido do
infravermelho préximo com resultados obtidos por medidas atualmente utilizadas
(via puncgao venosa), mostrando um potencial encorajador para utilizagao do formato
proposto como uma forma de inovagdo tecnolégica que pode beneficiar tanto

analistas quanto pacientes e ao meio ambiente.

De modo geral, podemos afirmar que este trabalho resultou em um Produto
Viavel Minimo (MVP) do software proposto, uma vez que, quando submetido a
validagbes com modelos de calibracdo multivariada, apresentou um resultado
satisfatorio. A automatizacao de etapas como a de calibracdo e de validagcao (por
meio do software) foi capaz de reduzir o tempo de andlise para a ordem de

segundos.

A reducéao do tempo foi viabilizada a partir da codificacdo de todos algoritmos
necessarios, invocacao dos métodos quimiométricos necessarios, servicos web e
demais rotinas, todas unificadas em uma solugdo, sem a necessidade de
intervengdes humanas ou software de terceiros para a execugao de todas as etapas.
Portanto, pode se concluir que o objetivo principal de construir um software capaz de
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operacionalizar e tornar escalavel este novo meétodo proposto de analise foi

alcangado.
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