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RESUMO

Os recursos de aprendizagem de maquina tém se consolidado como ferramentas relevantes na analise de
conjuntos de dados multidimensionais, especialmente em estudos qualitativos e quantitativos de substancias
sob diferentes condigdes experimentais. Neste trabalho, investigamos a relag@o entre pH e cor do extrato de
repolho roxo por meio de uma montagem experimental acessivel, composta por uma estrutura plastica que
alinha um LED RGB, uma cubeta de vidro ¢ a cdmera de um smartphone. Cada cor priméaria do LED foi
utilizada separadamente para produzir condi¢des especificas de transmitancia, permitindo registrar as va-
ria¢des colorimétricas do extrato em niveis de pH entre 2,0 e 9,0. A partir de repeticdes independentes para
cada combinacao de pH e cor de iluminagdo, foi obtido um conjunto de dados com mais de cem amostras e
cinco caracteristicas, analisado por métodos de aprendizagem de maquina nos dominios nao supervisionado
(clusterizacao) e supervisionado (regressao). Os resultados indicaram que as amostras iluminadas pelo LED
verde apresentaram maior separacao no espago HSV, possibilitando o desenvolvimento de um modelo predi-
tivo com desempenho mais consistente para estimar o valor de pH a partir dos parametros de cor. Os achados
reforcam a utilidade de abordagens experimentais de baixo custo associadas a analise computacional moderna
para a investigagdo quantitativa de indicadores naturais e para a constru¢do de modelos preditivos baseados
em aprendizado de maquina.
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ABSTRACT

Machine learning resources have become consolidated as relevant tools for analyzing multidimensional
datasets, particularly in qualitative and quantitative studies of substances under different experimental
conditions. In this work, we investigate the relationship between pH and the color of red cabbage extract
using an accessible experimental setup composed of a plastic structure that aligns an RGB LED, a standard
glass cuvette, and a smartphone camera. Each primary color of the LED was used separately to produce
specific transmittance conditions, allowing the colorimetric variations of the extract to be recorded across pH
levels ranging from 2.0 to 9.0. Based on independent repetitions for each combination of pH and illumination
color, a dataset with more than one hundred samples and five features was obtained and analyzed using
machine learning methods in both unsupervised (clustering) and supervised (regression) domains. The results
indicated that samples illuminated by the green LED exhibited greater separation in HSV space, enabling
the development of a more consistent predictive model for estimating pH from the color parameters. These
findings reinforce the utility of low-cost experimental approaches combined with modern computational
analysis for the quantitative investigation of natural indicators and for the construction of machine-learning-
based predictive models.

Keywords: Chemistry, indicators, pH; machine learning, digital colorimetry.

1 INTRODUCAO

Indicadores acido-base naturais t€ém recebido atengdo crescente em pesquisas voltadas a so-
lugdes de baixo custo e menor impacto ambiental. Entre esses materiais, o extrato de repolho roxo
destaca-se pela marcada varia¢do de cor em func¢do do pH, pela ampla disponibilidade e pela aplica-
bilidade em diferentes cenarios experimentais (Amaral, 2023). Entretanto, o registro digital dessas
variagoes depende também das condigdes de iluminagdo, uma vez que a luz refletida ou transmitida
pela amostra influencia diretamente a resposta colorimétrica obtida.

A integragdo entre materiais acessiveis, técnicas instrumentais simples € métodos modernos
de andlise numérica permite explorar esse sistema de maneira mais rigorosa. A relagdo quantitativa
entre pH e cor de extratos naturais (Wulan Hastuti, 2020), especialmente sob fontes de luz controla-
das, constitui um problema experimental relevante que pode se beneficiar do uso de espagos de cor
apropriados e de algoritmos de andlise de dados.

Neste trabalho, apresentamos uma montagem experimental destinada a investigar como o ex-
trato de repolho roxo responde a dez niveis distintos de pH quando iluminado separadamente pelas trés
cores de um LED RGB (Red, Green, Blue). As amostras foram registradas pela cdmera de um smart-
phone, e os dados foram estruturados no espago HSV (Hue, Saturation e Value). A partir desse conjunto,
aplicamos diferentes métodos de clusterizagao e classificagao para comparar a consisténcia das imagens
obtidas sob cada iluminagao (Chioson, 2018). Também avaliamos um método de aprendizagem supervi-

sionada com o objetivo de estimar o valor de pH a partir dos registros obtidos com o LED verde.
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A proposta articula um experimento de baixo custo, baseado em materiais de facil obtengao,
como extrato de repolho roxo, LED RGB e solugdes preparadas a partir de 4gua sanitaria, a proce-
dimentos de analise quantitativa via aprendizagem de maquina. O uso de reagentes simples também
permitiu discutir limitagdes praticas relevantes, como a distin¢do entre mudangas de cor motivadas
por variacdo de pH e aquelas decorrentes de processos oxidativos. A partir destes elementos o tra-
balho se desenvolveu apoiado na seguinte questao-problema: Como a cor do extrato de repolho roxo,
registrada sob diferentes iluminagdes (LEDs RGB), se relaciona com o pH da solucdo, e qual condi-
¢ao de iluminagdo permite estimar o pH com maior consisténcia?

Os aspectos conceituais que embasam esta investigacao, incluindo o comportamento quimico
das antocianinas, os espacos de cor utilizados e a aplicacdo de técnicas de aprendizagem de maquina,

sdo apresentados na Secao 2.
2 FUNDAMENTACAO TEORICA

2.1 ANTOCIANINAS, EXTRATO DE REPOLHO ROXO E COMPORTAMENTO
ACIDO-BASE

As antocianinas sdo corantes naturais presentes em flores, frutos e vegetais, expressando tona-
lidades que variam do vermelho ao violeta e azul, ocorrendo em diversas espécies e partes de vegetais
(Amaral, 2023). O extrato de repolho roxo (Brassica oleracea var. capitata f. rubra) tem sido ampla-
mente apresentado em artigos cientificos, assim como proposto em atividades educacionais, devido a
sua eficiéncia como indicador acido-base natural (Santos, 2013).

O repolho roxo possui elevado teor de antocianinas, cujo principal composto € a cianidina-
-3-glucosideo (Amaral, 2023). Existem distintas formas de extracdo, incluindo métodos mais sofis-
ticados; no entanto, a maceragdo em solvente de baixo ponto de ebuli¢do, especialmente em agua
acidificada, apresenta melhor eficiéncia em comparagao com etanol (Santos, 2013).

O comportamento colorimétrico do extrato apresenta zonas de inversdo de tendéncia e regides
de saturagdo de cor em pH inferior a 2,0 e superior a 9,0, como discutido por Amaral et al. (2023), o
que implica em variagdes reduzidas de tonalidade nesses extremos, aspecto relevante para analises

quantitativas de cor.
2.2. MEDIDAS DIGITAIS DE COR: RGB, HSV E SUAS APLICACOES ANALITICAS

O registro digital de imagem constitui um recurso valioso para analise quantitativa de cor,
sendo amplamente utilizado como método rapido e de baixo custo. O modelo RGB ¢ o padrdao mais

comum, baseado em um espago cubico tridimensional que combina os trés parametros. Entretanto,




DlSCIPLINAR A Disciplinarum Scientia. Série: Naturais e Tecnolégicas 20
u IENTl Santa Maria, v. 27, n. 2, p. 27-44, 2026

sua capacidade de representacao pode ser limitada em algumas aplicagdes, dada sua dependéncia da
composicao direta dos canais (Effendhy, 2024).

Em contraste, o espago HSV (Hue, Saturation, Value) descreve cor a partir de trés compo-
nentes, mais intuitivas no ambito da percepcdo humana: tom (0° a 360°), saturacdo (0 a 1) e valor
(0 a1). O parametro H expressa a informagao cognitiva primaria de cor e ¢ amplamente empregado na
correlagao entre mudanca de tonalidade e transformagao quimica de substancias para fins de analise
quantitativa (Erenas, 2012). A estrutura cilindrica do espago HSV, com a distribuicdo de H, S e V,
pode ser visualizada na Figura 1.

Figura 1 - (A) Modelo cilindrico destacando os eixos de matiz (Hue), saturacao (Saturation) e valor (Value).
(B) Interface do aplicativo utilizado para exibi¢do dos parametros H, S ¢ V a partir da captura de imagem.

t(s)
=y Saturation and Value

t(s)

anjeA

Camera Preview

Fonte: Autores.

Além disso, a determinagdo do mddulo de cor pode ser obtida pelo comprimento do segmen-
to geométrico euclidiano no espago HSV, possibilitando relagdes métricas entre os trés parametros
(Park, 2012). O uso do HSV tem apresentado resultados expressivos em analises quimicas portateis,
como no trabalho de Mathaweesansurn et al. (2017), que empregaram processamento de imagens cap-
turadas por smartphone para distinguir tons de verde de albumina urinaria em reacao com Triton X-100.

Varios estudos vém explorando RGB, HSV e outros espagos vetoriais para determinagdo quan-
titativa de substancias, incluindo correlacao entre tonalidade e pH (Park, 2021) e analise de aguas sub-
terraneas (Peeters, 2014). Effendhy ez al (2024) compararam HSV, YCbCr e YUV na determinagdo
do pH utilizando extrato de repolho roxo, concluindo que o HSV apresentou melhor desempenho no

método empregado.
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No que diz respeito ao controle de iluminacdo, sabe-se que o registro digital de imagem ¢
fortemente dependente da fonte de luz, o que exige padronizacdo rigorosa para garantir coeréncia
dos parametros H, S e V. A adogao de fontes especificas, como LEDs, constitui estratégia eficaz para
assegurar uniformidade e repetibilidade dos dados. Em fun¢@o dessa dependéncia espectral, fontes
monocromaticas podem acentuar determinados contrastes de cor, motivo pelo qual um LED verde foi

empregado nos experimentos discutidos neste trabalho.
2.3. APRENDIZAGEM DE MAQUINA APLICADA A ANALISE COLORIMETRICA

O Aprendizado de Maquina (Machine Learning) ¢ um conjunto de métodos matematicos de-
senvolvidos ao longo das ultimas décadas e amplamente difundido desde os anos 1990, especialmen-
te devido ao acesso facilitado a linguagens e ambientes computacionais como Python (Zhai, 2020).
Embora qualquer método possa ser implementado a partir de primeiros principios, APIs modernas dis-
ponibilizam grande diversidade de algoritmos, permitindo aplicacdo direta a diferentes tipos de dados.

A aprendizagem de maquina ja vem sendo aplicada a andlise de contrastes entre pH e cor
(Kim, 2021; Fairclough, 2020; Liu, 2019; Chioson, 2018; Kim, 2017; Moreno, 2012). Nos métodos
supervisionados, os dados sdo divididos em conjuntos de treino e teste, com uma variavel-alvo res-
ponsavel pela convergéncia matematica do modelo. Em métodos nio supervisionados, como os de
clusterizacdo, o algoritmo opera sem rétulos, utilizando métricas geométricas e aritméticas para de-
terminar grupos naturais nos dados (Wulan Hastuti, 2020).

Meétodos de classificacdo também podem ser empregados para separar setores distintos nos
dados, enquanto técnicas de reducao dimensional exploram relagdes matematicas entre variaveis para
analisar conjuntos multidimensionais, comuns em dados experimentais de ciéncias (Zhai, 2020). Ven-
tura-Grandez (2025) utilizaram parametros colorimétricos derivados do extrato de repolho roxo para
identificagdo de substancias, reforcando o potencial da analise digital nesse tipo de aplicagao.

De forma paralela Wulan Hastuti et al. (2020) investigaram a correlacdo entre pH e cor do
extrato de repolho roxo utilizando cadmera digital profissional, fonte fluorescente e camara escura; os
dados foram adquiridos em RGB e convertidos para diferentes espagos vetoriais, sendo aplicados a
métodos de classificacdo e a modelos de regressao, como K-Nearest Neighbor (KNNR) e Artificial

Neural Network (ANNR). Os autores observaram melhor desempenho do RGB no método K-NN.

3 METODOLOGIA

O estudo ¢ de natureza experimental e instrumental, com objetivo quantitativo (Gil, 2002).

A montagem utilizada consistiu em uma peca pléstica projetada para alojar uma cubeta de vidro, um
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LED RGB, operado individualmente nas cores vermelha, verde e azul, e um smartphone com o modo

Color disponivel na versdo beta do aplicativo Phyphox (Figura 2).

Figura 2 - Figura com o esquema experimental: fotos do kit.

Srnart&hone

Fonte: Autores (2025).

O extrato de repolho roxo foi obtido pela fervura de 200,0 g de repolho em 500,0 g de 4gua.
A partir desse extrato base, aliquotas foram ajustadas em dez niveis de pH, utilizando vinagre de
alcool diluido para acidificacdo e dgua sanitaria (hipoclorito de sédio 2,5%) para alcalinizagdo.
O pH foi medido com um medidor tipo caneta, precisao 0,01. A Tabela 1 apresenta o planejamento

volumétrico empregado.

Tabela 1 - Planejamento de dosagem das amostras.

AMOSTRAS EXTRATO (ML) VOLUME ADITIVO (ML) ADITIVO
1 16,0 16,0
2 16,0 12,0 .
Vinagre
3 16,0 8,0
4 16,0 4,0
5 16,0 4,0 Agua
6 20,0 0.4
7 20,0 0,3 . . .
Hipoclorito de Sodio

8 20,0 1,2

2,5%
9 20,0 1,6
10 20,0 2,0

Fonte: Autores (2025).

Cada amostra foi iluminada separadamente por cada cor do LED, sendo realizadas trés repeti-
¢oes independentes para cada valor de pH. Em cada repeti¢do, a solugo original era descartada e uma
nova aliquota era preparada, garantindo independéncia entre as coletas. Os parametros de cor Hue
(H), Saturation (S) e Value (V) foram obtidos pelo Phyphox diretamente da camera do smartphone.

O procedimento resultou em um conjunto de 189 amostras, estruturado em cinco caracte-
risticas (pH, H, S, V e cor do LED). A hipotese central do estudo ¢ que alguma das cores do LED
produziria melhor contraste nos pardmetros de cor, permitindo construir um modelo supervisionado

capaz de estimar o pH.
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3.1 ANALISE DE AGRUPAMENTO DAS CARACTERISTICAS DE COR

A clusterizagdo foi aplicada separadamente para os conjuntos obtidos com cada cor do LED.
Utilizaram-se trés métodos, o primeiro, K-means, consiste num método particional amplamente em-
pregado pela boa precisdo e baixo custo computacional (Rodriguez, 2019). O niimero de clusters foi
ajustado pelo método do “cotovelo”.

O segundo método ¢ o Agglomerative Clustering, que utiliza modelo hierarquico baseado na
fusdo sucessiva de clusters conforme matrizes de distancia (Oti, 2024). Inicia com cada ponto como
um cluster individual e realiza combinagdes iterativas até¢ formar um tnico agrupamento, permitindo
avaliar a estrutura hierarquica dos dados.

E o terceiro método foi o Gaussian Mixture Models (GMM). Nesse método ocorre uma mo-
delagem probabilistica, em que se assume que os dados provém de uma mistura de distribui¢des
normais multivariadas (Patel, 2020). Mais flexivel que o K-means, permite estimar verossimilhanca e
selecionar numero de clusters via critérios como AIC/BIC.

Esses métodos foram aplicados para verificar se as amostras apresentavam padrdes distintos

ou sobreposicao entre si para cada cor do LED, avaliando a consisténcia dos agrupamentos.
3.2 ANALISE SUPERVISIONADA A PARTIR DE METODOS DE REGRESSAO VARIADOS

Para estimar o pH a partir dos pardmetros de cor (H, S e V), foram aplicados cinco méto-
dos de regressao, analisados separadamente para cada cor do LED. Os indicadores de desempenho
utilizados foram R%2, MAE (Mean Absolute Error) e MSE (Mean Squared Error), coletados em seus
valores 6timos de ajuste. Os métodos empregados foram: Ridge Regression, que consiste num modelo
de regulariza¢ao L2 que reduz sobreajuste ao penalizar a magnitude dos coeficientes. Linear Regres-
sion, que ¢ um modelo paramétrico baseado em minimos quadrados ordinarios, empregado como
referéncia comparativa (Filzmoser, 2021). Support Vector Regression (SVR), que aplica o principio
da margem maxima a regressao, com uso de kernels para capturar relagdes ndo lineares e robustez
a outliers. K-Nearest Neighbors Regression (KNNR), que ¢ baseado em instancias, que prevé va-
lores pela média dos k vizinhos mais proximos no espago de caracteristicas (Cunningham, 2021).
E, por fim, Random Forest Regression, um método de ensemble que agrega multiplas arvores de de-
cisdo, reduzindo variancia e aumentando generalizacao (Grinsztajn, 2022).

Os modelos foram treinados com os dados obtidos individualmente para cada cor do LED,

e posteriormente comparados quanto ao desempenho preditivo.
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4 RESULTADOS E DISCUSSOES

O conjunto de dados foi inicialmente explorado quanto ao cruzamento bidimensional dos quatro
parametros numéricos. A figura 3 apresenta os quatro graficos correlacionando os parametros de cor
(H, S e V) entre si e o parametro de tom (Hue) com o valor de pH. Podemos observar uma segregacao

das amostras relativas ao LED verde e um deslocamento destas amostras no grafico Saturation x Hue.

Figura 3 - Cruzamento aos pares entre as variaveis de cor ¢ valor de pH de cada amostra.
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Fonte: Autores (2025).

Outra forma de analisar este contexto de amostras deslocadas ¢ a matriz de correlacdo da figura
4. Na matriz de correlagdo o valor mais elevado significa um peso de independéncia dos parametros entre
estas caracteristicas. Em especial, os valores de pH apresentam um valor baixo, o que pode indicar tendén-

cia relacionada aos demais valores, como tom e saturacdo, o que limita a independéncia destes parametros.

Figura 4 - Correlacao de forga entre as variaveis.
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A figura 5 apresenta em grafico 3D dos parametros de cor (A. Vermelho, B. Verde e C. Azul)
para cada LED com a distribuicdo dos valores de pH em escala de cor. As amostras relativas aos
LEDs vermelho e azul apresentam um formato disperso em todas as dire¢des e com escala de cor de
tendéncia aleatdria, o que difere dos valores do LED verde (Fig.5.B), que apresentam uma distribui-

¢ao gradual, o que sugere tendéncia objetiva para ajuste preciso dos dados.

Figura 5 - Dados originais dos parametros de cor e escala colorida de
valor de pH para cada LED, A) Vermelho, B) Verde ¢ C) Azul.

DADOS ORIGINAIS - LED: vermeiho DADOS ORIGINAIS - LED: verde DADOS ORIGINAIS - LED: azul

G535 ei35] PH vs Features Colorimétricas. G536 =371 PH vs Features Colorimétricas i j=535 5=337] PH vs Features Colorimsétricas
Amostras: 63 [Amostras 63 Amostras: €5

Fonte: Autores (2025).

4.1. ANALISE POR CLUSTERIZACAO

Para avaliar a estrutura de agrupamento presente no conjunto de dados, iniciou-se a analise
pelos métodos particionais, em especial o0 K-Means. Como primeira etapa, foi necessario determinar
o numero adequado de clusters. A Figura 6 apresenta a curva de cotovelo e a varia¢dao do Silhouette
Score em fun¢do do numero de grupos testados, permitindo identificar o ponto de melhor equilibrio

entre compactacao interna e separagao entre clusters.

Figura 6 - Curva de cotovelo e otimizacao do parametro Silhoutte Score.
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Fonte: Autores (2025).
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A curva de cotovelo deve ser analisada através da identificagdo do ponto de inflexdo onde a
redu¢do marginal na soma quadratica intra-clusters (WCSS) torna-se insignificante. Complementar-
mente, o Silhouette Score (Rousseeuw, 1987) fornece validagdo adicional, sendo que valores proxi-
mos de 1 indicam clusters bem definidos. Complementarmente, o dendrograma, que pode ser visto na
figura 7, permite visualizar a estrutura hierarquica completa dos dados. A altura das fusdes represen-

ta a dissimilaridade entre clusters, enquanto o padrao de ramificagdo revela relagdes de proximidade.

Figura 7 - Dendograma produzido a partir do método Agglomerative Clustering.
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Fonte: Autores (2025).

Tendo como critérios de Avaliacdo a altura relativa das fusodes: Fusdes em baixa altura in-
dicam alta similaridade, enquanto fusdes em alta altura sugerem clusters distintivos, a estrutura do
dendrograma: Dendrogramas balanceados sugerem clusters de tamanhos similares, enquanto estru-
turas assimétricas podem indicar presenca de outliers ou clusters de densidade variavel e o critério
de corte: O ponto de corte ideal localiza-se onde se observa o maior aumento na distancia de fusdo

(Miillner, 2011).

Figura 8 - Resultado de agrupamento, A, B e C) otimizag@o dos parametros do método Gaussian Mixture e
D) Imagem em 3D dos pontos agrupados.
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Fonte: Autores (2025).
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Os parametros de avaliagdo de clusterizacdo sdo variados, destacamos: Silhouette Coefficient:
Entre -1 e 1, quanto maior melhor, Calinski-Harabasz Index: Quanto maior, melhor, Fowlkes-Mallo-
ws: Similaridade com K-means, 1 = perfeita concordancia, Homogeneity: Cada cluster contém apenas
membros de uma unica classe, Completeness: Todos os membros de uma classe estdo no mesmo
cluster, V-measure: Média harmoénica entre Homogeneity e Completeness € Rand Index: Similaridade
entre duas clusterizacoes.

Silhouette Coefficient (SC) é o coeficiente que mede quio similar um objeto é ao seu pro-
prio cluster comparado aos outros clusters: SC > 0.7: Estrutura de clustering forte e bem definida,
0.5 < SC < 0.7: Estrutura razoavel, 0.25 < SC < 0.5: Estrutura fraca, possibilidade de clusters artifi-
ciais e SC < 0.25: Sem estrutura significativa de clustering. Ja o parametro Calinski-Harabasz Index
(CH), este indice calcula a razao entre dispersao inter-cluster ¢ intra-cluster, onde valores mais altos
indicam clusters mais bem definidos e particularmente eficaz para dados com distribuicdo esférica e
o parametro Fowlkes-Mallows Score (FM) mede a similaridade entre duas parti¢cdes, sendo FM = 1:
Concordancia perfeita entre os agrupamentos, FM = 0: Auséncia completa de concordancia, Valores
intermedidrios indicam grau de sobreposi¢do. Por fim, o parametro Homogeneity, Completeness e
V-measure, estas métricas avaliam diferentes aspectos da qualidade do clustering. O parametro onde
Homogeneidade considera que cada cluster contém apenas membros de uma unica classe, completu-
de: Todos os membros de uma dada classe sdo atribuidos ao mesmo cluster, V-measure: Média har-
monica entre homogeneidade e completude, Adjusted Rand Index (ARI), corrige o Rand Index para o

acaso, fornecendo medida mais confiavel de similaridade entre parti¢oes.

Tabela 2 - Melhores valores de parametros de avaliagdo de cada método.

Métrica K-Means Agglomerative Gaussian Mixture
Numero de clusters (k) 4 4 4
Calinski—Harabasz Index 177,5953 172,7886 170,34
Silhouette Coefficient 0,5345 0,5250 0,5246
Fowlkes—Mallows Score - 0,9478 0,9531
Homogeneity - 0,9200 0,9162
Completeness - 0,9200 0,9125
V-measure - 0,9200 0,9144
Adjusted Rand Index - 0,9259 0,9336

Fonte: Autores (2025).
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A partir da enorme diversidade de instrumentos matematicos existentes em termos de me-
todologias de aprendizado de maquina tanto nao supervisionado quanto supervisionado, foram em-
pregados alguns destes instrumentos a titulo de comparagao de performance, ja que ndo existe um
método com maior eficiéncia, cabendo sempre a comparacao em cenarios, de forma que o interesse
principal reside nos indices e pardmetros que apresentem convergéncia entre os métodos, fortificando

as conclusdes obtidas.
4.2 ANALISE POR REGRESSAO

Diferentes parametros de avaliacdo de performance foram empregados. A figura 9 sumariza os
valores entregues pela avaliagdo de cada um destes pardmetros. Em termos da andlise de conjuntos de
dados, existe um potencial computacional muito diversificado onde o método mais adequado precisa
levar em consideragao caracteristicas do conjunto de dados e a avaliacdo comparada. Especialmente
no processo de regressao, comportamentos como overfitting e underfitting precisam ser considera-
dos e analisados, mas dada a complexidade do proprio conjunto de dados, mesmo um modelo com
limitantes proprios do processo de hiper-parametriza¢do demandado por cada método, ja entregou na
forma de resultado uma visao numericamente objetiva sobre a analise do conjunto de dados.

As matrizes da figura 9.A, 9.B e 9.C sumarizam os parametros de performance para cada mé-
todo aplicado a cada LED. A qualidade do valor R? score serd melhor quanto mais se aproximar de 1,
enquanto os valores de MAE e MSE indicardao melhor performance quanto menor for o valor. No caso
do conjunto de dados analisado, os cinco métodos empregados reforcaram o destaque apresentado
para as amostras produzidas usando a luz do LED verde, tendo resultado consistente para todos os

métodos e para os trés parametros neste trabalho utilizado.
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Figura 9 - Mapa de calor dos parametros de performance para cada método e
para cada categoria LED, A) R? score, B) MAE e C) MSE.
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Trazendo um olhar mais aprofundado sobre os resultados obtidos para as amostras produzidas
usando o LED verde, ¢ apresentado na figura 10 a convergéncia principal de resultados para o método
que apresentou indicadores de melhor performance. A figura apresenta os valores de pH predito e real
em gradacgdo de cor. Na parte A da figura 10, o grafico 3D destaca em escala de cor a comparacao
entre os valores de pH reais e os valores preditos, onde pode se observar um erro minimo. O método
que apresentou a melhor performance de ajuste foi K-NN. A figura 10.B apresenta o ajuste entre va-

lores de pH predito e real. Apesar de pontos de escape (outlier), um ajuste com fator R* Score de 0,89.

Figura 10 - A) distribui¢ao de cada amostra pelos parametros de cor com duas escalas de cor:
pH predito e pH real; B) Curva de ajuste pH predito versus pH real.
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Fonte: Autores (2025).

O emprego de métodos de aprendizagem de maquina oferece elevado poder computacional
para a analise de conjuntos de dados multidimensionais; contudo, a qualidade dos resultados perma-
nece dependente da construcdo adequada do conjunto de dados e das condigdes experimentais que
o originam. Os algoritmos utilizados neste estudo representam apenas uma fracdo das abordagens
disponiveis e pertencem ao grupo de métodos de menor custo computacional. Ainda assim, os resul-
tados obtidos indicam que fontes LED de baixa poténcia e baixo custo podem ser exploradas de forma
mais refinada na caracterizagdo de substancias, especialmente em regides de cor em que emissores
individuais apresentam desempenho diferenciado.

A adogdo de métodos de aprendizado de maquina ¢ uma realidade do presente, que cada dia
ocupa mais espago e técnicas espectroscopicas, essencialmente, sdo técnicas que apresentam padrao
regular e de caracteristicas repetitivas, que embora tenham um olhar altamente qualificado que ¢
aquele provido pela mente humana, tem potencial para apresentar visualizacdo de micro detalhes
que nao passariam despercebidos matematicamente no ambito estatistico. Embora o objetivo central
deste trabalho tenha sido a caracterizagdo quantitativa do extrato de repolho roxo sob iluminagao
controlada e sua andlise por técnicas de aprendizagem de maquina, a montagem experimental pro-

posta apresenta potencial de adaptacao para ambientes educacionais. A disponibilidade de materiais
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simples, como LED RGB, estrutura pléstica e registro por smartphone, favorece sua reproducdo em
atividades de ensino de Quimica, permitindo discutir limitacdes de indicadores naturais, influéncia das
condigdes de iluminagdo e interpretagdo de dados experimentais. Essa dimensao didatica, no entanto,

permanece como uma possibilidade complementar, ndo como finalidade principal da investigacao.
5 CONSIDERACOES FINAIS

O estudo apresentou uma estratégia experimental acessivel para a analise quantitativa da res-
posta colorimétrica do extrato de repolho roxo sob diferentes niveis de pH e condi¢gdes de iluminagdo
controlada. A combinagdo entre uma montagem de baixo custo, composta por LED RGB, cubeta e
registro por smartphone, e a aplicagdo de métodos de clusterizagio e regressdo permitiu avaliar, de
forma sistematica, como a escolha da fonte de luz influencia a distribui¢ao dos parametros de cor no
espaco HSV. Os resultados mostraram que a iluminagao verde produz a separagdo mais consistente
entre as amostras e possibilita o treinamento de um modelo supervisionado com desempenho robusto,
mesmo diante das limitagcdes quimicas associadas ao uso de dgua sanitdria como agente alcalinizante.

Esses achados reforcam a utilidade da metodologia proposta para estudos quantitativos envol-
vendo indicadores naturais, destacando a importancia da padronizagao da iluminagdo e dos cuidados
na escolha de reagentes que possam introduzir interferéncias nao relacionadas ao pH. A abordagem
baseada em machine learning demonstrou ser eficaz para explorar padrdes nos dados e obter modelos
preditivos com boa generalizagao.

Em resumo, o que manualmente pode se observar certa tendéncia quando usado o led verde
para as mudancas de cor medida, a partir da aplicacdo de diferentes metodologias de aprendizado
de maquina nao supervisionada indicou uma estratificagdo matematica clara quando relacionado cor
em funcdo do nivel de acidez e alcalinidade da amostra. Em analogia, os resultados apresentados
contribuem para que segmentagao deste tipo de espectroscopia avance nas metodologias a partir de
processamento computacional que requer pouco investimento.

Embora ndo constitua o foco central do trabalho, a simplicidade do aparato experimental e o
uso de instrumentos amplamente disponiveis sugerem que a metodologia pode ser adaptada a con-
textos educacionais, contribuindo para atividades que integrem experimentagdo, analise de dados e
discussdo critica de limitagdes metodologicas. Desdobramentos futuros incluem a avaliagdo de outras
fontes de luz, a comparagdo com diferentes indicadores naturais e a ampliagdo do conjunto de dados

para aprimorar os modelos preditivos.
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