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Resumo

A produgdo de especialidades quimicas garante melhores margens de lucro em um mercado competitivo
que pressiona o custo dos produtos commodities. Sua producdo consiste no desenvolvimento de formu-
lagdes, que sdo misturas que aliam as propriedades de seus constituintes para o atendimento de uma
aplicagdo. A busca pela redugdo do custo e o tempo de desenvolvimento desses produtos é o objetivo
deste trabalho, que apresenta a aplicacdo de aprendizado de maquina a uma base de dados de analises
de propriedades quimicas, fisico-quimicas e testes de desempenho de formulagdes uma especialidade
quimica. O primeiro passo foi o gerenciamento dos dados organizados em um arquivo com 8 varidveis
e mais de 35.500 linhas. Cerca de 32% das células estavam com dados faltantes o que inviabilizou seu
uso imediato. A aplicagdo do método de maxima verossimilhanga, pacote missMDA da linguagem
R, completou os dados faltantes (HUSSON et al., 2019). A etapa seguinte foi o treinamento de redes
neurais artificiais e maquinas de vetores suporte, uma para cada ensaio, totalizando 46 de cada tipo.
Vale ressaltar que outras 38 variaveis resposta eram categoricos desbalanceados e ndo foram modelados.
A topologia das redes neurais e das maquinas de vetores suporte usou uma estratégia chamada “greedy
search” que implica em variar simultaneamente a taxa de aprendizado, o erro e a arquitetura da rede
(nimero de neurdnios e de camadas), além da quantidade de variaveis de entrada (% dos ingredientes
nas formulas, propriedades fisico quimicas). Para as maquinas de vetor suporte, foi variado um parame-
tro de suavizagdo ("C") das margens entre o vetor de dados inseparaveis e as observac¢des do banco de
dados. Para ambas as metodologias foram executados testes de validagdo cruzada ao se repetir por dez
vezes a amostragem aleatoria de dados para treinamento e teste na razdo de 70:30. O desempenho foi
avaliado pelo erro quadratico médio (MSE), sendo inferior a 10% da faixa de aceitagdo de qualquer uma
das 46 variaveis resposta. A maquina de vetor suporte apresentou desempenho superior em 67% das
variaveis resposta estimadas, com menores valores de erros quadraticos médios.
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