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RESUMO

Resumo da Dissertagdo apresentada ao Programa de Pés Graduacdo em Instrumentagdo,
Controle e Automacao de Processos de Minera¢do como parte dos requisitos necessarios para a

obtencdo do grau de Mestre em Ciéncias (M.Sc.)

ESPECTROSCOPIA DE REFLETANCIA APLICADA NA IDENTIFICACAO DE
CONTAMINANTES DO MINERIO DE FERRO ASSOCIADOS A CALCIO E MAGNESIO

Rafael Pedrosa Oliveira

Junho/2022

Orientador: Rosa Elvira Correa Pabon

Esse trabalho tem como objetivo o estudo aprofundado acerca do uso da espectroscopia de
refletdncia na identificacdo de contaminantes do minério de ferro. Tal estudo destina-se a
exploracdo de amostras de trincheira da Mina de Conceic¢ao, localizada no Complexo de Itabira
- MG. A técnica de espectroscopia de refletancia, foi usadas para composi¢cao de uma biblioteca
espectral compreendida no intervalo do Visivel ao Infravermelho de Ondas Curtas ( Visible to
Short Wave InfraRed - VSWIR - 350 - 2500 nm). A fim de destacar as feicdes caracteristicas dos
minerais em estudo, os dados foram normalizados através da remog¢ao do continuo e também
foi calculada a segunda derivada de Savitzky Golay. Os dados processados foram analisados
através da andlise de componentes principais para avaliar a discriminacdo dos contaminantes.
Os resultados obtidos foram satisfatérios para ambos os métodos de processamento, continuo
removido e segunda derivada, pois permitiram classificar amostras em dois grupos, uma que nao
apresenta teor dos contaminantes e outra que contém 6xido de célcio e/ou 6xido de magnésio
a partir do teor minimo detectavel na andlise quimica, 0,7% e 0,4% respectivamente. Além da
classificacdo das amostra, alguns métodos de aprendizado de maquina foram implementados na
tentativa de realizar a estimativa do teores de contaminantes. Porém, o resultado alcancado foi

insatisfatério devido a baixa disponibilidade de amostras para alimentar os modelos.
Palavras-chave: Espectroscopia de Refletincia, Contaminantes, Minério de Ferro.

Macrotema: Usina; Linha de Pesquisa: Instrumentagdao no Processamento de Minérios;

Tema: Sensoriamento Remoto.



ABSTRACT

Abstract of Dissertation presented to the Graduate Program on Instrumentation, Control and
Automation of Mining Process as a partial fulfillment of the requirements for the degree of
Master of Science (M.Sc.)

Rafael Pedrosa Oliveira

June/2022

Advisor: Rosa Elvira Correa Pabon

This work aims to study the use of reflectance spectroscopy in identifying contaminants in iron
ore. This study is intended to explore trench samples from the Conceicao Mine, located in the
Itabira Complex - MG. The reflectance spectroscopy technique was used to compose a spectral
library in the range of Visible to Short Wave Infrared - VSWIR (350 — 2500 nm). To highlight
the absorption features of the minerals studied here, the data were normalized by continuum
removal and besides, and the second derivative of Savitzky Golay was calculated. The processed
data were analyzed using Principal Component Analysis to assess contaminant discrimination.
The results obtained were satisfactory for both processing methods -continuum removal and
second derivative. The samples were classified into two groups regarding the presence or not
of calcium and/or magnesium oxide contaminants. Besides the sample classification, some
machine learning methods were run to estimate the level of the contaminants. However, the
results obtained were unsatisfactory due to the low number of samples available to perform the

models.

Keywords: Reflectance Spectroscopy, Contaminants, Iron Ore.

Macrotheme: Plant; Research Line: Instrumentation in Ore Processing; Theme: Remote

Sensing.
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1. Introducao

1.1. Contextualizacao

O Brasil é um dos maiores produtores mundiais de minério de ferro, o que faz desse
mineral um importante ativo para a economia, devido ao grande volume de exportacoes, sendo
que o pais € um dos principais fornecedores mundiais dessa commodities. Nesse cendrio, a
qualidade do minério € essencial para fins de destinacdo na industria siderdrgica e metaldrgica.

No mercado mundial esse minério € comercializado com teores acima de 60% de ferro.
Apesar dessa demanda, grande parte das reservas atuais nao possuem essa concentragao. Se-
gundo a Agéncia Nacional de Mineracio (ANM), no Sumadrio Mineral de 2017, as reservas
brasileiras possuiam o teor médio de 45,7%. Para tornar esse material com baixo teor co-
mercializavel € necessdrio realizar processos de beneficiamento. Estes processos podem ser
significantemente impactados devidos aos contaminantes presentes no material que alimenta as
unidades operacionais. Os principais impactos estao relacionados com eventos que colocam em
risco a produtividade e seguranca da operacdo. Nesse contexto, identificar os contaminantes
que acompanham ao minério de ferro, de forma rapida, € de fundamental importancia para uma
melhor defini¢do dos parametros no processo de beneficiamento.

A concentracdo do minério de ferro pode ser realizada através de diversas técnicas, por
exemplo, flotacdo, separacao magnética, separacao gravitica e lixiviagao (DE MORAES, |2002]).
Muitas destas técnicas separam as particulas usando algumas das suas propriedades como tama-
nho, forma, densidade, e suscetibilidade magnética. Por outro lado, a separacdo dos minerais
de interesse dos minerais de ganga através do processo de flotagdo € independente das carac-
teristicas das particulas. Essa técnica usa reagentes que manipulam a superficie da particula,
tornando-a hidrofébica ou hidrofilica. Assim, as particulas que ndo possuem afinidade com a
agua sdo carregadas através da passagem de bolhas de ar, enquanto as outras afundam. A sele-
tividade nesse processo € de extrema importancia, pois esta diretamente ligada a eficiéncia final
do processo de flotacdo. A presenca de alguns contaminantes no material, como o magnésio e o
calcio, reduz a seletividade no processo de flotacdo (DE ORQUIZA MILHOMEM et al.,[2018)

Os contaminantes associados ao minério de ferro t€ém um papel crucial nos processos
de beneficiamento. Assim, € importante identificad-los com prontiddo para otimizar a produti-
vidade, mas também para reduzir riscos operacionais a0 manusear o material. A forma atual
utilizada para obter a informacao dos contaminantes € a realizacdo de andlises de fluorescéncia
de raios X pelos laboratdrios nas unidades operacionais. O retorno da informag¢do para uso na
tomada de decisdo pode demorar de trés horas até sete dias, dependendo do tipo de amostra
— mina, usina, produto. Nesse contexto, a exploracao de tecnologias e métodos que possam
trazer estas informag¢des de maneira mais rapida traz ganho para tomada de decisdo em relagao
as estratégias operacionais.

A espectroscopia de refletincia € uma técnica que apresenta uma série de atrativos, tais
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como: a possibilidade de andlise sem preparacdo da amostra, rapidez na obtengdo dos espec-
tros, célculos e apresentacdo dos resultados. Esta € uma técnica que estuda a luz como fungdo
do comprimento de onda que foi emitido, refletido ou disperso de um liquido, sélido ou gés
(CLARK et al., |1999). Diversos estudos tém apresentado o potencial desta tecnologia na
caracterizacao mineral (CARIOCA et al., 2011; FERNANDES et al., 2017; GONCALVES,
2014; LANFRANCHI, 2019; SILVA| 2021} SILVA et al., [2020). Contudo, a sua possivel
aplicacdo operacional nas atividades de mineracao ainda é um desafio.

O presente trabalho estudou a aplicacdo de técnicas de andlise de dados para obter
informacdes dos dados de espectroscopia de reflectincia de amostras de trincheira da Mina de
Conceigdo, Itabira-MG. O tratamento das informagdes através de modelos matematicos é fun-
damental para remover informacdes indesejadas e realgar caracteristicas que possuam relacdo
com as propriedades em estudo. A combinagdo de métodos de pré-processamento com modelos
de Aprendizado de Mdquina, apresentam um bom desempenho na classificacdo das amostras

quanto a presenca dos contaminantes relacionados a alumina, magnésio e célcio.

1.2. Justificativa

A 1dentificagdo dos contaminantes associados ao minério que estd alimentando o bene-
ficiamento € importante para auxiliar/orientar a tomada de decisdes para se determinar agdes
acerca da estratégia do processo produtivo. Os métodos tradicionais de anélise laboratorial sdao
lentos e na maioria dos casos sdo utilizados apenas como controle de qualidade do produto
expedido, nao chegando a tempo de influenciar na fase de beneficiamento mineral.

A utilizagdo e o desenvolvimento de novas tecnologias em tempo real, ou que fornecam
um resultado mais 4gil, poderdo trazer ganhos significativos para o processo produtivo, permi-
tindo uma tomada decisdo mais assertiva e um aumento de produtividade visto que somente o
material de interesse serd beneficiado.

As tecnologias espectrais, com foco especial na espectroscopia de refletancia, t€ém sido
utilizadas por décadas para identificar e qualificar materiais. E uma técnica que produz resul-
tados rapidos, quase em tempo real, sempre que associada a modelos de referéncia. Contudo,
torna-se necessario a constru¢do de modelos de referéncia especificos para cada demanda, vi-
sando uma melhor acuricia nos resultados obtidos. Ademais, a operacionalizacdo desta tecno-
logia nas atividades de mineracdo ainda é um desafio a ser contornado.

Nesse contexto, este estudo contribuiu com uma andlise da efetividade de algumas
técnicas de pré-processamento de dados combinados com modelos de aprendizagem supervi-
sionada para classificacdo dos dados espectrais das amostras. Analisou-se a performance dos

modelos para diferentes tipos e percentuais de contaminantes.
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1.3. Objetivo

1.3.1. Objetivo Geral

Avaliar a aplica¢do de espectroscopia de refletincia na caracterizagdo de minério de
ferro para identificagdo de contaminantes associados ao calcio (Ca) e magnésio (Mg) — Estudo

de caso na Mina de Conceicao em Itabira - Minas Gerais (MG).

1.3.2. Objetivos Especificos

Compor uma biblioteca espectral que compreenda as assinaturas espectrais no intervalo

VSWIR do maximo de amostras de minério;

Caracterizagao do minério de ferro da Mina de Conceigdo — Itabira, MG;

das amostras;

Avaliar o uso da técnica de Anéalise de Componentes Principais — PCA para classificacio
dos dados.

1.4. Estrutura do Trabalho

A dissertacdo estd estruturada em 6 capitulos que permeiam nos objetivos do trabalho,
bem como os métodos adotados, resultados obtidos e recomendagdes de trabalho futuro. O
presente capitulo (Capitulo 1) compreende em uma breve introdug@o sobre espectroscopia de
refletancia, justificativa e objetivos deste trabalho. O capitulo 2 apresenta a fundamentacao
tedrica para embasamento da pesquisa no quesito de espectroscopia na caracterizacdo de amos-
tras de trincheira de minério de ferro e seus contaminantes. O capitulo 3 apresenta os materiais,
métodos e instrumentos aplicados. Os capitulos 4 e 5 sdo referentes aos resultados alcados no
trabalho, sendo que no quarto os resultados da caracterizacao espectral e no quinto os resulta-
dos da aplicacdo de métodos multivariados para processamento e classificacdo das amostras. O

tltimo capitulo traz a conclusdo do trabalho em conjunto com as sugestdes de trabalho futuro.
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2. Revisao Bibliografica

O capitulo a seguir, apresenta uma breve introdugao sobre a exploragao mineral no Qua-
drilatero Ferrifero, passando desde o inicio da exploracdao do minério de ferro até os processos
nos dias atuais. Além disso, sdo explorados alguns métodos de caracterizacdo mineral, tendo
o maior foco na técnica de espectroscopia de reflectincia em conjunto com metodologias de

processamento dos dados e aprendizado de maquina.

2.1. Exploracao Mineral

A exploragdo de minério de ferro em Minas Gerais teve inicio no século 18, na regido
denominada geologicamente de Quadrilatero Ferrifero - QF, localizado no sudeste do estado
de Minas Gerais, cujo os vértices sao Belo Horizonte, Santa Barbara, Congonhas do Campo e
Mariana (Figura2.1)), é caracterizado como uma importante provincia metamagnética, devido
a extensa atividade de minerais como ferro, ouro, manganés e aluminio (BEZERRA, 2014;
BICALHO et al., 2019).

O QF esta dividido em trés supergrupos com diferentes dominios geoldgicos: Super-
grupo do Espinhago, Supergrupo Minas e Supergrupo Rio das Velhas que se ocupam uma area
de cerca de 7000km?. Devido a vasta riqueza mineral, além de uma localizagio privilegiada, a
regido desempenha um papel de importancia econdmica para o Brasil. Essas caracteristicas fa-
voreceram a instalacao da primeira fabrica para produzir barras de ferro do pais, localizada em
Congonhas do Campo, por Von Eschwege, em 1811 (ANDRADE! [2012; MARSHAK e ALK-
MIM, 1989).

Ainda no século XVIII, dava-se inicio a exploracdo mineral em Itabira. Naquela época
diversas pessoas se mudaram para essa regido em busca do ouro, abundante nas terras. Nos
séculos XIV e XX, devido a escassez do mineral dourado, os olhos comecaram a se voltar
para um mineral com depoésitos ainda maiores na regido, o Minério de Ferro. Ampliavam-se
os estudos sobre a regido, gragcas aos primeiros engenheiros formados pela Escola de Minas
de Ouro Preto e em 1909 foi fundada por um grupo Inglés a Brazilian Hematite Syndica, que
posteriormente foi chamada de Itabira Iron Ore Company Limited (ANDRADE, 2012; |VALE,
2016)).
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Figura 2.1: A: Localizacdo do Quadrilatero Ferrifero no Estado de Minas Gerais. B: Modelo digital de elevacdo, mostrando a geomorfologia da

regido, em que pode ser observada a predominancia do relevo de serra, importantes pontos de extracdo mineral. C: Posi¢do Geografica do Complexo
de Itabira.
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Fonte: Adaptado de (ENDO er al.} 2020)




Motivado pelo contexto geopolitico da época, o governo federal, liderado por Getilio
Vargas, revogou a licenca dos ingleses, o que motivou a unido com grupos hacionais para con-
tinuar a exploragdo, criando a Companhia Brasileira de Mineracdo e a Itabira Mineracdo S.A.
Em 1942, o governo promoveu a unido dessas empresas e assim surgiu a Companhia Vale do
Rio Doce, hoje denominada Vale, que € detentora do Complexo de Itabira, formado pelas minas
Caué, Chacrinha, Onga, Dois Cérregos, Periquito e Concei¢do. Localizado no extremo noro-
este do QF, o complexo alcanca uma superficie aproximada de 180km? e conta com trés usinas
de beneficiamento mineral: Conceicdo I e II e Caué (Figura[2.2). (ANDRADE, 2012} [VALE,
2016).

Figura 2.2: Usinas de beneficiamento mineral do Complexo de Itabira

o -ﬂJslr!a‘Cnncei;bn I

Usina Caué

Fonte:
Do ponto de vista geoldgico, ocorre no Complexo Itabira, as formacdes Gandarela e

Caué. Essas unidades geoldgicas sdo pertencentes ao Supergrupo Minas, que além do Grupo
Itabira, em que estdo localizadas as formacdes citadas, € constituido pelos grupos: Caraga,
Piracicaba e Sabard. A coluna estratigrafica da regido é disposta na Figura 2.3 e a partir do
enfoque no Grupo Itabira, pode-se observar a predomindncia de carbonatos na Formacgao do
Gandarela, sendo constituido por itabiritos dolomiticos, filito dolomitico e argiloso, dolomita
e calcdrio magnesiano. Na Formacdo do Caué, predomina uma formacdo ferrifera bandada,

constituida por itabiritos e corpos de minério de hematita, sendo o mais importante economica-
mente (ALKMIM e MARSHAK, |1998; |/ANDRADE, 2012; BICALHO et al., 2019; ROSIERE
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e CHEMALE JR/ 2000; SANTIAGO, 2008).

Os itabiritos sdo caracterizados como uma formacao férrica bandada metamorfica, sendo
a hematita o 6xido de ferro predominante, podendo conter também goethita. Na composicao da
ganga, o quartzo aparece como mineral predominante, além de dolomita e anfib6lios. Quando
o itabirito apresenta quantidades maiores de dolomita, o termo itabirito € acrescido pelo nome
do qualificador apropriado, no caso, itabirito dolomitico (BICALHO et al., |2019; ROSIERE
e CHEMALE JR/ 2000).

A exploragdo da regido pela Vale, iniciou-se com a recuperagdo de hematita de alto
teor para alimentar as siderurgicas e o itabirito fridvel era descartado e estocado sem nenhuma
utilidade. Motivada pela crescente demanda no mercado, a companhia construiu a primeira
usina de beneficiamento mineral para recuperar o itabirito que fora estocado, dando inicio da
operacdo da usina do Caué em 1972. Anos mais tarde foi inaugurada a usina de Conceicao,
mais moderna. O processo atual de Conceicdo II, representado na Figura [2.4] é o resultado
de diversas modificacdes para atender o aumento da demanda do mercado em conjunto com a
queda de qualidade do minério retirado do solo (VALE, [2016).

As etapas de britagem e moagem sao responsaveis por adequar a granulometria do mate-
rial que vem da frente de lavra chamado de ROM - Run of Mine. Esse procedimento € realizado
para fragmentar as rochas e permitir a separacdo das particulas de 6xido de ferro do estéril.
As etapas seguintes de classificacdo, flotagdo e desaguamento, sdo realizadas para se obter o
produto final com concentracdo elevada, acima de 62% de 6xido de ferro para que seja comer-
cializada.

O material resultante dessas etapas passa pelo procedimento de flotagdo, em que o obje-
tivo principal é separar as particulas ricas em 6xido de ferro, do material sem valor econdmico
no processo. Existem diversos tipos de flotacdo, porém o mais comum € a flotacao por espumas.
Neste processo, os minerais hidrofobizados dispersos, no meio aquoso, sdao coletados por bo-
lhas de ar e arrastados a superficie, sendo removidos na camada de espumas por transbordo ou
mecanicamente. Os minerais hidrofilicos permanecem na fase aquosa acompanhando o fluxo
de dgua (BERTOLINO et al., [2018)).
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Figura 2.3: Coluna Estratigrafica do Quadrilatero Ferrifero com enfoque para o Grupo de Itabira
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A hidrofobicidade no processo de flotagdo pode ser definida como a propriedade de de-
terminadas espécies minerais que tem maior afinidade pela fase gasosa do que pela fase liquida,
com isso, sao carreadas pelas bolhas de ar pelo processo. Ja os minerais hidrofilicos tém com-
portamento oposto, t€m maior afinidade pela fase liquida. Essa é uma propriedade intrinseca dos
minerais, porém, a adicao de reagentes quimicos permite alterar a maneira como uma particula
vai se comportar, pois o reagente € depositado na superficie do mineral, recobrindo, de modo
que fique um filme da substancia sobre a superficie(BERTOLINO et al.,[2018).

E na etapa de flotagio que é de extrema importncia a composicdo quimica dos minério
de ferro que esta entrando no processo, em caso de um teor elevado de 6xido de célcio e 6xido
de magnésio, o processo de flotagao pode ter um prejuizo imenso. No trabalho de Costal(2013)),
foi estudada a presenca de formacdes férricas dolomiticas presentes na mina de Conceicdo da
mineradora Vale, que fica dentro da Formagdo do Caué, verificando que sdo tratadas como
estéreis e depositadas em pilhas permanentes, devido a incapacidade do processamento para
comercializacdo. O teor global da amostra utilizada em seu trabalho foi de 3,45% de MgO e
5,45% de CaO.

O impacto da presencga dos 6xidos de magnésio e calcio, mesmo que em pequena quanti-
dade, no processo de flotagdo foi o motivador para esse trabalho que visa estudar uma alternativa
para identificar esses elementos em amostras de minério de ferro de uma forma mais rapida do
que as alternativas atuais, em que muitas vezes o minério ja passou pelo processo de beneficia-

mento antes de ter um resultado da andlise quimica.
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Figura 2.4: Fluxograma simplificado do processo de beneficiamento mineral de Conceicao II
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2.2. Caracterizacao de Mineral

A complexidade dos minérios, tanto sob aspectos fisicos, quanto aspectos quimicos, vem
exigindo estudos de caracterizacdo das propriedades dos seus materiais precedendo as etapas de
beneficiamento (CARIOCA et al..[2011). Devido a essa complexidade, junto com a necessidade
de melhorar cada vez mais o processo de recuperacdo de minerais valiosos, novas técnicas de
identificacdo mineral sdo testadas, na tentativa de aprimorar algumas ja tradicionais, como a
Difratometria de Raios X - DRX e Fluorescéncia de Raios X - FRX.

As técnicas Difratometria de Raios X - DRX, para identificacio mineral e da Fluo-
rescéncia de Raios X-FRX para quantificagcdo mineral, sdo amplamente utilizadas e bem di-
fundidas para este fim para diversos tipos de minerais (Xavier et al.||2012, Bertolino et al.
2018, lda Silva et al.| 2013, Bertolino et al. 2010). J4 a espectroscopia de reflectancia, € uma
técnica ainda pouco utilizada, mas com um grande potencial na identificacdo e quantificagdo
dos componentes quimicos das amostras(Pabon et al.| 2019, Carioca et al. [2011], |Gongalves
2014 [Lanfranchi 2019, |Fernandes et al.|2017)).

2.2.1. Difracao de Raio X

A difracdo, € um fendmeno de utilidade diversa na pesquisa cientifica, uma de suas
implicagdes, € na cristalografia de raios x. A difracdo € identificada quando um feixe de f6tons
incide sobre um obstiaculo contendo um ou mais orificios, com dimensdes da ordem de seu
comprimento de onda (NAPOLITANO et al.| 2007).

Quando um feixe de radiagdo tem comprimento de onda das distancias interatdmicas
(A ~ 1A= 10~ %), incide sobre um arranjo ordenado periodicamente (cristalino), a inter-
feréncia obedece as regularidades sendo construtiva ou destrutiva para todas as direcdes, esse €
o fendmeno da difracdo. A condicdo da interferéncia construtiva, foi analisada por W.L.Bragg,
que propds uma equacgdo que informa a direcdo dos feixes difratados (Napolitano et al.| 2007,
Scapin/ 2003).

Os raios X, sio radiacdes eletromagnéticas que se estendem de 10° a 10° A, podendo ser
polarizados, refletidos e difratados (BERTOLINO et al.,[2018)). O feixe de raios X, incide sobre
as amostras e € difratado em cada plano cristalino. Como cada substancia possui um padrao de
difracdo tnico, o difratograma possibilita identificar componentes da amostra.

O espalhamento dos raios X, decorre de maneira coerente, ou seja, mesma energia da
radiacao incidente por um conjunto de planos cristalinos(hkl), ocorre de em um angulo definido,
denominado angulo de Bragg (SCAPIN, [2003). A condi¢do estabelecida pela Lei de Bragg é
dada pela equacdo 2.1}

nA = Zdhkl sin 6 (21)

onde n € a ordem da difragdo; A é o comprimento de onda da radiacdo incidente; djy; € a
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distancia interplanar e 0 é o semi angulo de difracdo medido em relacdo aos raios incidentes. Os
valores de dj; para compostos padroes, sdo tabelados e disponiveis no sistema da International
Union of Cristallography (SCAPIN, 2003).

Os raios X, s@o provenientes da camada eletronica dos atomos e sdo obtidos por meio de
tubos que promovem a producdo de raios X. Os tubos, consistem basicamente de um cilindro
contendo um anodo, um catodo e janelas de berilio para saida da radiacdo produzida (DA SILVA

et al.l[2013))). A Figura[2.5] apresenta o esquema geral de um tubo de raio X.

Figura 2.5: Corte longitudinal de um tubo de raios X.

catodo/filamento

s vacuo
raios X de tungstenio  Vidre

saida da agua

de refrigeracao
e

Y ——r—g—,

: feixe de s g })
entrada da agua slgtrans e —

de refrigeracdo |7 = _
— -

anodo

recipiente metilico

janela de raios X de focalizagdo

berilio

Fonte: (DA SILVA et al., 2013))

A Difratometria de Raio X é uma técnica amplamente utilizada na identificacdo mine-
ral devido as vantagens que esse método possui, dentre elas, pode-se citar o baixo custo e a
necessidade de pequenas quantidades de material. A técnica € empregada para identificacdo
de 95% das substancias inorganicas e da mesma forma para o estudo de estruturas cristalinas
(BERTOLINO et al., 2018).

Apesar de alguns trabalhos citarem a rapidez para execu¢do da andlise por difratometria
de raios x, como Albers et al.| (2002); Scapin| (2003)), é necessdrio a preparacdo das amostras.
Uma das etapas do preparo, consiste em realizar a cominuicdo do material em uma granulome-
tria minima <150um, conforme procedimento indicado pelo Laboratorio de Materiais - UFAM
e LAboratorio de Difragdo de Raios X - UFSC. Com isso, o tempo entre a coleta do material

até a andlise € longo.

2.2.2. [Espectroscopia de Reflectancia

A espectroscopia representa uma técnica de medida cientifica para o estudo da matéria
com sua intera¢do com os componentes diferentes do espectro eletromagnético (MESTROVIC,
2019). Com isso, € necessario entender os principios fisicos do eletromagnetismo, para um bom
entendimento dessa técnica.

A radiagdo eletromagnética € emitida por qualquer corpo que possua temperatura acima
do zero grau absoluto (0 Kelvin). Com isso, too corpo com temperatura acima do zero grau
absoluto pode ser considerado como uma fonte de energia eletromagnética. Sendo o Sol e a

Terra, a principais fontes naturais utilizadas no sensoriamento remoto (DE MORAES| [2002).
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O comprimento de uma onda eletromagnética, dado por A, é definido como a distincia
média entre maximos ou minimos consecutivos em um padrao periddico. Ja a frequéncia dada
por frequéncia (f), € o nimero de ondas por um periodo de tempo (DE MORAES| 2002 JEN-|
2009). A relagdo entre o comprimento de onda e a frequéncia é baseado na equagdo
2.2

c=A-f 22)

ou,

A=- 2.3
7 (2.3)

A partir da equacdo [2.3] € possivel notar que a frequéncia é inversamente proporcional
ao comprimento de onda. Nos estudos de sensoriamento remoto, € especificada uma regiao do
espectro eletromagnético, identificando o comprimento de onda inicial e final. As divisdes mais

comuns, estdo sumarizadas na Figura[2.6]

Figura 2.6: Principais comprimentos de onda.
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Fonte: Notas de Aula, (Pabén, R.E.C,2020)

A energia eletromagnética, é frequentemente descrita em termos do comprimento de
onda, mas quando a energia interage com a matéria, € Util descrevé-la como pacote de energia,
ou quantum. Essa relacdo € possivel devido aos estudos de Albert Einstein (1879-1955) sobre
o comportamento da luz quando ela interage com corpos. Em seus estudos, Einstein, concluiu
que em contato com a matéria, a luz age como muitos corpos individuais, chamado de fotons,

que carregam propriedades semelhantes a particulas como momento e energia (JENSEN, 2009).

Os atomos em seu estado fundamental, possuem um nucleo de carga positiva, que in-
teragem com as cargas negativas, que orbitam ao redor do nicleo. Essas cargas negativas, os
elétrons, sao distribuidas em orbitais, ou camadas, que possuem diferentes distancias do nicleo

(Figura A.) . Para que o elétron passe para uma camada superior, € necessario uma quan-
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tidade de energia. Caso a energia seja suficientemente grande para que o elétron possa dar
esse “salto”, o dtomo € considerado excitado (Figura B.). O elétron, permanece por curto
periodo de tempo (108 segundos) na camada mais elevada, ao retomar para sua camada de ori-
gem, ele descarrega toda energia emitindo um pacote de radiagéo, chamado de féton (Figurd2.7]
C.) JENSEN, 2009).

Figura 2.7: a-c) Um f6ton de energia eletromagnética é emitido quando um elétron em um
atomo retoma a camada inicial ap6s ter sido excitado
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Fonte: Jensen 2009(modificado)

A teoria quantica da radiacdo eletromagnética, proposta por Max Planck e Niels Bohr,
estabelece a relacdo entre o quantum e a frequéncia da radiacdo expressa pela teoria das on-
das, conforme a equacdo [2.4, mas também pode ser escrito em funcdo do comprimento de
onda(equacao ) (de Moraes|2002,Jensen|2009).

O=h-f 2.4)

ou, A
.
0= e (2.5)

Em que, Q € a energia do quantum medida em Joules, h é a constante de Planck (6.626
x 1073* J - s) e f é a frequéncia da radiacdo. A partir da equacdo é possivel verificar que a
energia de um guantum, € inversamente proporcional ao comprimento de onda.

A relacdo proposta pela equacdo[2.5|€é de extrema importancia para entender a utilizagao
da espectroscopia de reflectancia para obter informag¢des quimicas do alvo. Pois, para obter
informacdes microscopicas, € necessaria grande quantidade de energia, disponivel em compri-
mentos de onda mais curtos.

Quando uma amostra € iluminada pela fonte de luz de um espectrometro, certos com-
primentos de onda dessa fonte sdo absorvidos pela amostra mineral, resultando em vibracdes
sub-moleculares. Essa radia¢do que € absorvida ndo é quantizada no espectro, gerando minimos
locais. Cada elemento produz um espectro unico, com exce¢ao de quartzo, feldspatos, opacos,
permitindo seu uso para distin¢do de minerais (JENSEN, 2009; PONTUAL et al.,[2008).

A espectroscopia demonstra potencial na identificacio componentes do minério de ferro,
tais como hematita e goethita. Os estudo de |Cariocal (2010); [Lanfranchi (2019); |Silval (2021));
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Viscarra Rossel et al.| (2010), sdo alguns exemplos da utilizacdo dessa técnica para estimar
teores de minerais. Em todos os trabalhos, foram utilizados comprimentos de onda no VSWIR
- Visible to Short Wave InfraRed, que varia de 350nm-2500nm.

A principal vantagem dessa tecnologia € a rapidez das andlises, pois ndo é necessario
preparar as amostras, porém, ainda ndo ha uma precisao suficiente que permita que essa técnica
substitua as tradicionais como FRX e DRX, permitindo ser uma técnica auxiliar, para consultas
rapidas.

A interpretacdo de dados de espectroscopia de reflectancia carece de espectros de re-
feréncia, conforme Kokaly et al.| 2017/| "Interpretacées espectrais de dados de laboratérios,
campo, aerotransportado e sensores orbitais, requerem um espectro de referéncia de materiais
puros e bem caracterizados”.

O United States Geological Survey (USGS) € uma agéncia de pesquisa norte americana
que, através da colaboragao de diversos parceiros, construiu uma biblioteca sélida de dados
terrestres e bioldgicos. O USGS Spectral Library Version 7 € uma biblioteca produzida por
diversos autores, os dados espectrais e caracterizagdo das amostras estdo sendo analisados e
incorporados a mais de 30 anos, fornecendo uma amplo acevo para estudos.

O objetivo dessa dissertacao é estudar o comportamento dos espectros de 350 nm a
2500 nm do minério de ferro. Para essa faixa estdo disponiveis na biblioteca da USGS dados
puros para hematita, goethita, dolomita e magnesita, que foram analisadas para auxiliar na
identificacdo das bandas caracteristicas de cada um dos elementos citados nas amostras em
estudo (KOKALY et al.,2017).
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2.2.2.1. Hematita

A hematita é um 6xido de ferro III que tem cerca de 69,9% de ferro em sua estrutura
e € o principal mineral de minério de ferro. Apresenta empacotamento hexagonal compacto
de 4nions de oxigénio e com os fons de Fe’*, o sistema cristalino é romboédrico e densidade
tedrica de 5,3 g/cm3 (CARIOCA, 2010).

E um material frequentemente encontrado na forma isolada, ou agregado com minerais
distintos, sendo mais comum a associa¢do com o quartzo ou com a goethita, nesse ultimo caso,
o material é conhecido como limonita. A hematita possui uma variedade de cores, que esta
diretamente ligado a granulometria e cristanilidade, podendo ser preto, cinza, marrom, averme-
lhado. A coloracao avermelhada de alguns solos pode ser explicada devido a porcentagem de
hematita, que mesmo em pequena quantidade (cerca de 1%) ja € suficiente para colorir solos
(CARIOCA} 2010).

A hematita pura possui uma banda de absorc¢do na faixa de ~ 860-890nm, conforme
destacado por Viscarra Rossel et al.| (2010),Kokaly et al.| (2017), Lanfranchi (2019) e |Pontual
et al.| (2008). Essa absorcdo é caracteristica do fon Fe3T, sendo esse que esse comprimento de
onda que permite distinguir a hematita da goethita.

A Figura[2.8mostra que é possivel identificar a absor¢do caracteristica da hematita, além
disso, Pontual et al.|(2008]) apresenta observagdes importantes acerca desse espectro: na regiao
de ~ 750nm, € possivel identificar um pico que esta associado a cor avermelhada caracteristica
da hematita. Na regido de ~660nm, existe uma absorcio fraca devido a presenga do fon Fe>T.
Ja na regido demarcada na figura € possivel ver uma regido em que existe uma queda
acentuada da reflectancia, que € caracteristica da troca de carga de todos os 6xidos de ferro.

A existéncia desse referencial € ainda mais importante em amostras que possuam algum
contaminante, como da figura [2.8p. Pois, apesar do comportamento da curva de absorgdo ser
diferente, as bandas caracteristicas do mineral em estudo nao vao se alterar, permitindo que

mesmo em contaminagdes possa fazer uma andlise espectral.
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Figura 2.8: a) Amostra de hematita pura, Hematite GDS27, com granulometria média de
200um, espectro de pureza A. b) Amostra de hematita com alto teor de quartzo, Hematite
WS161, granulometria média de 64m, espectro pureza B. Os dois espectros foram obtidos com
o instrumento Beckman 5270 (0.2 ym a 3.0 um).
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2.2.2.2. Goethita

A goethita € um hidréxido de ferro [FeO(OH)] que contém 62,9% de ferro e € um 6xido
muito comum e abundante em véarios tipos de rochas como em solos. A estrutura cristalina é
de empacotamento hexagonal compacto, semelhante a hematita no que diz respeito ao arranjo
de ions de oxigénio, onde os intersticios octaédricos existentes sao preenchidos pelos fons de
Fe3 T, sendo a densidade relativa de 4,37 g/cm3 (CARIOCA, 2010).

Esse mineral participa da composi¢do de muitos minérios de ferro e manganés. Nos
agregados, pode estar intensamente contaminada, podendo conter Al,O3, CaO, BaO, SiO; e
outros(FRANK! [2021)). Segundo |Carioca (2010), a goethita possui um poder de pigmentacdo
bem menor que a hematita, mas sua coloragdo depende da regido de de origem, podendo variar,
além do amarelo caracteristico, de marrom a preto.

A goethita pura, possui uma banda de absor¢ao em ~ 920nm, conforme destacado por
Viscarra Rossel et al.| (2010),Kokaly et al.| (2017), Lanfranchi (2019) e Pontual et al.| (2008).
Essa absorcao, assim como na hematita, é caracteristica do ion Fe3*, sendo que a faixa de com-
primento de onda da absor¢do desse mineral na goethita, permite a diferenciacdo da hematita.

A Figura 2.9} € possivel verificar a absorcdo caracteristica desse mineral em ~ 920nm.
Além desse comprimento de onda, Pontual et al| (2008), apresenta outros detalhes sobre o
espectro caracteristico. No comprimento de onda de ~ 660nm, a goethita também possui uma
absor¢ido secunddria devido a presenca do fon Fe>*, mas é mais desenvolvida e visivel do que a
presente na hematita.

Ainda de acordo com Pontual et al.|(2008)), o pico caracteristico, que esté relacionado a
sua cor, se dd na faixa de ~760nm. E por se tratar de um 6xido de ferro, no espectro € possivel
observar a regidao em que existe uma queda acentuada da reflectancia, que é caracteristica da
troca de carga de todos os 0xidos de ferro, sendo semelhante a da hematita.

A apresentagdo dos espectros da Figura [2.9] permite visualizar que mesmo em equipa-
mentos distintos e amostras distintas, as bandas caracteristicas abordadas por Pontual et al.

(2008)) sempre vao estar presentes, o que possibilita a identificacdo do mineral.
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Figura 2.9: a) Amostra de goethita pura, Goethite WS222, com granulometria média de 125um,
espectro obtido com o intrumento Beckman 5270 (0.2 um a 3.0 um). b) Amostra de goethita
pura, Goethite GDS134, obtida através de espectrometros ASD (0.35 ym a 2.5 um).
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2.2.2.3. Dolomita

A dolomita [CaMg(CO3),] é o carbonato mais comum depois da calcita com densidade
relativa de 2,85 g/cm3, importante formador de rochas e com uma série de aplicagdes industriais.
Cristaliza no sistema trigonal, geralmente em romboedros, em que camadas de cations de Ca’*
e Mg?* sio intercaladas com anions de (CO3)**. O mineral geralmente é constituido de cristais
brancos na forma pura, podendo apresentar variagdes na cor, tons marrons (teores de Fe) ou tons
rosados (teores de Mn).

O Itabirito Dolomitico € frequentemente encontrado na formacao férrica do Grupo Ita-
bira, fonte das amostras desse estudo, em que a hematita é o 6xido de ferro predominante e a
dolomita que substitui parte do quartzo como ganga. Sendo que a presenca da dolomita, pode
dificultar o processo de beneficiamento do minério de ferro (BICALHO et al., 2019; COSTA,
2009).

As amostras padrao foram extraidas do trabalho de Kokaly et al.|(2017)), designadas de
Dolomite COD2005 e Dolomite HS102, a primeira contendo tragos de calcita e a segunda tragos
de ferro na composi¢do, porém, nao o suficiente para deformar o espectro desses minerais,
podendo tomar como padrao para identificacdo posterior em misturas.

O espectro padrao da dolomita, Figura permite identificar a banda de absorcao
caracteristica desse mineral, em ~2320-2328. Essa absorcao € a unica que persiste em misturas
(PONTUAL et al., 2008). As absorcdes de carbonatos ocorrem nas bandas de ~1865nm e
~2140nm e ficam mais evidentes na Figura2.10|b).

A banda de absor¢do relacionada a dgua, mais evidente na Figura[2.10} ocorre no com-
primento de ~1940nm, porém nem sempre estd presente. Quanto maior a profundidade da

absor¢do, maior o percentual de 4gua no mineral.
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Figura 2.10: a) Amostra de dolomita com tracos de calcita, Dolomite HS102, com granulo-
metria média menor que 5Sum, possui fraca absor¢do em 1um, devido a presenca de 6xidos de
ferro, espectro obtido com espectrometros ASD. b) Amostra de dolomita com tragos de calcita,
Dolomite COD2005, granulometria média de 75 ttm, espectro foram obtidos com o instrumento
Beckman 5270 (0.2 um a 3.0 um). Ambos os espectros possuem pureza B.
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2.2.2.4. Magnesita

A magnesita ¢ um carbonato anidro relativamente frequente, que constitui um impor-
tante mineral industrial, usado princialmente na fabricacdo de refratdrios. E um mineral de
carbonato de magnésio (MgCos), que ocorre normalmente de forma terrosa a compacta, branca
semelhante a giz, nesse caso, possui uma granulometria extremamente fina, formada por cristais
submicroscopicos. A formacao de cristais de magnesita é bem raro, mas quando ocorrem, sao
tubulares, prismas romboédricos ou hexagonais. E extremamente dificil diferenciar a magne-
sita de outros carbonatos comuns, como calcita e dolomita, tanto macroscopicamente quanto ao
microscopio, sendo necessario utilizar outras técnicas analiticas (FRANK, [2021).

E encontrada associada com quartzo, hematita, fluorita e em rochas metamorficas, associa-
se a calcita e dolomita. Possui uma densidade relativa de 3,1g/cm3 e dissolve facilmente, com
efervescéncia, em 4cido cloridrico quente (FRANK] 2021)).

As amostras presentes no trabalho de Kokaly ez al.|(2017) tem formacdo compacta e nao
cristalina. De acordo com os autores, as amostras aparentam ser mineralogicamente puras, mas
o0 espectro apresenta uma banda de absor¢ao que nao € compativel com a padrao dos carbonatos.
Na Figura[2.T1] as bandas préximas a ~1400nm e ~1900nm sdo devido a hidratagdo por dgua,
com iss0, as amostras possuem em sua composi¢ao hidromagnesita.

Segundo Pontual et al.| (2008)), no espectro da magnesita pura, € possivel identificar duas
bandas de absor¢do devido aos carbonatos, sendo ~1850nm e ~2130nm, porém, no espectro
padrao retirado da coletanea de Kokaly et al. (2017), ndo € possivel identificar a absor¢do na
faixa de 1850nm devido a presenca de 4gua na amostra o que impede essa visualizacao.

Ainda segundo [Pontual et al.| (2008)), a banda de absorc@o caracteristica da magnesita

ocorre em ~22302nm, sendo bem préxima da identificada para a dolomita.
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Figura 2.11: Amostras de magnesita + hidromagnesita, a) HS47.1B espectro obtido com es-
pectrometros ASD. b) HS47.3B espectro obtido com o intrumento Beckman 5270 (0.2 um a
3.0 um). Ambos os espectros possuem pureza A.
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2.3. Processamento dos dados

2.3.1. Continuo Removido

E uma metodologia utilizada com o intuito de avaliacdo de espectros de refletincia onde
ocorre a remogao das fei¢des continuas destes (Figura[2.12). O continuo € representado por uma
fungcdo matemadtica que isola bandas de absorcao inerentes aos espectros de refletancia, o que
torna possivel a qualificacdo da andlise dos mesmos. Com essa técnica, € possivel normalizar
espectros de refletdncia considerando um valor de base comum e comparando-os com fei¢coes de
absorc¢ao individuais (BREUNIG et al., 2007). Logo, € feito com que os valores de refletancia
sejam normalizados em 1.0 para ajuste dos espectros resultantes onde acontecem feicdes de

absorcao (entre os menores que 1.0 e o continuo).

Figura 2.12: Normalizacdo do espectro de refletincia da amostra 6464+0.15mm através do
continuo removido. Nota-se que as feicdes de absorcao localizadas proximas aos comprimentos
de onda de 980 nm e 2300 nm sio real¢adas facilitando a caracteriza¢cdo das bandas de absor¢cdo
sob uma base comum.
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Fonte: O Autor (2022)

Para tal, a Equagdo[2.6|representa a formulagdo matemdtica para a remogao do continuo
dos espectros de refletancia, onde A representa o comprimento de onda; P, ginaia € 0 fator de
reflectincia direcional conico original; P, uinea € O €spectro do continuo e pcgy € o fator de
refletdncia direcional conico com o continuo removido.

Poriginai
Pcrr = — (2.6)

Pcontinuor
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Para se obter a profundidade da banda, B, utiliza-se a Equacao A profundidade
de banda de absorcdo, esta associada a quantidade de energia absorvida (CLARK e ROUSH,
1984).

Pd = (1—pcgy) (2.7)

2.3.2. Analise de Componentes Principais

A Anilise de Componentes Principais (ACP) € uma técnica de estatistica multivariada,
que transforma linearmente um conjunto original de varidveis, inicialmente correlacionadas
entre si, num conjunto substancialmente menor de varidveis nao correlacionadas que contém a
maior parte da informacdo do conjunto original (HONGYU et al., 2016; HOTELLING, 1933
PEARSON, |[1901).

Os componentes principais apresentam propriedades importantes: cada componente
principal € uma combinac@o linear de todas as varidveis originais, sdo independentes entre si
e estimados com o propdsito de reter, em ordem de estimacdo, o0 méximo de informacao, em
termos da variacao total contida nos dados. A andlise de componentes principais é associada
a ideia de redugao de massa de dados, com menor perda possivel da informacao(VARELLA,
2008).

A andlise agrupa os individuos de acordo com sua varia¢do, o nimero de componentes
principais se torna o nimero de varidveis consideradas na andlise, geralmente as primeiras com-
ponentes sdao as mais importantes ja que explicam a maior parte da variacao total.A escolha das
componentes de interesse € feita a partir da analise da matriz de auto vetores a qual apresenta a
contribui¢do de cada banda original na composi¢ao da componente principal gerada (LANDIM,
2011).

A primeira (PC1) explica a maior variincia do conjunto, a segunda componente (PC2),
explica a segunda maior e esse comportamento continua para as demais componentes. Em
grande parte dos casos PC1 e PC2 conseguem dar um panorama dos dados e dividir as entradas
em grupos, mas em algumas andlises € preciso avaliar outras componentes mais distantes, que
possam ter caracteristicas de elementos que tenham valores poucos significativos em um sinal,
mas que sejam de interesse, como contaminantes em uma amostra. A Figura 5, exemplifica
o conceito de PCA, onde os novos eixos representam os dados com maior variancia e vao
representar melhor o conjunto original.

A andlise de componentes principais, portanto, analisa varios dados juntos, pois eles
podem estar correlacionados, além de ser a maneira mais simples de fazer a ordenacdo das
informacdes. A PCA reduz a dimensionalidade de dados multivariados, ou seja, sdo criadas
poucas variaveis chaves, onde cada uma é composta dos dados originais, de forma a caracterizar

o maximo possivel da variacdo da base de dados estudada (SILVAL 2021]).
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Figura 2.13: Representacdo do modelo de anélise de componentes principais (PCA)
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Fonte: (SILVA, 2021)

2.3.3. Filtro de Savitzky-Golay

O filtro de Savitzky-Golay — SGF foi criado em 1964 e procura reduzir os ruidos aleatdrios
e evita a introducdo de distorcdes dos dados espectrais. O algoritmo realiza o ajuste do po-
lindmio de ordem p em uma janela local w dos dados experimentais, sendo que a janela deve ter
pontos suficientes para o ajuste do polindomio. Os coeficientes desse filtro sdo provenientes da
realizacdo de um ajuste linear ndo ponderado de minimos quadrados, utilizando um polindmio
de uma ordem determinada p, no ponto central de uma janela N (NISHIDA| [2017; RIBEIRO,
2021). Pode ser descrito pela equagao:

Vit= R Y Ciyiij (2.8)
i=—k

Em que y;* € o novo valor suavizado;C; representa os coeficientes do filtro de suavizacao;
N é o tamanho da janela de suavizagdo; k é o niimero de vizinhos em cada lado de j. Além da
sua caracteristica de filtragem de ruidos aleatérios, o ajuste dos seus coeficientes permite a
rejeicao de certas frequéncias e se difere do método de média médvel pois, tende a preservar as
caracteristicas dos dados, tais como altura e largura dos picos e depressoes (NISHIDA| [2017).
A abordagem utilizada pelo filtro pode ser considerada de solucao local, pois o filtro € utilizado
em apenas pequenas regioes de cada vez, através das janelas w. O método se destaca pelo fato
de evitar a ocorréncia de atrasos, pois nao ocorre o deslocamento de picos e a facilidade de lidar
com dados faltantes. Por outro lado, o filtro apresenta dificuldade em trabalhar com valores

limitrofes (inicial e final), onde ocorre um declinio da qualidade (BORGES et al., 2019).

2.4. Métodos de Aprendizado de Maquina

Algoritmos de aprendizado de maquina sdo ferramentas que cada vez mais sdo utilizadas
na prospec¢ao mineral, tendo em vista a velocidade das informacdes e a precisao dos resultados
em comparacdo com os métodos tradicionais. Em alguns exemplos de aplicacdo, temos Silva
(2021)) que utilizou técnicas de aprendizado de maquina para monitorar a qualidade de Sinter

Feed a partir de dados espectrais e VIANA (2020), que utilizou a associacao de aprendizado de
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maquina com imageamento hiperespectral para determinagao de teor de ferro em minérios.

Conforme Monard e Baranauskas| (2003), aprendizado de méquina € uma area de Inte-
ligéncia Artificial cujo objetivo € o desenvolvimento de técnicas computacionais sobre o apren-
dizado bem como a constru¢do de sistemas capazes de adquirir conhecimento de forma au-
tomatica. Os algoritmos de aprendizado de maquina normalmente sdo usados em problemas
onde ndo se tenha uma equacdo de solucio, o que geralmente € feito, é ter uma base histdrica
dos dados que representem bem o problema a ser solucionado, onde parte é separada para re-
alizar um treinamento e outra parte para validar uma possivel solu¢do. Os dados devem ser de
qualidade e serem representativos do problema a ser tratado, caso contrario, nao resultard em
resultados expressivos(ARIA er al.l 2021]).

Os principais algoritmos de aprendizado de méaquina, devido a sua grande presencga na
literatura aplicados a problemas de classificac@o e regressao sao o Random Forest (RF), o Ada-
boosting, 0 KNN e o SVM (ARIA et al., 2021; (CARIOCA| 2010; KUMMEL, 2021; SILVA,
2021} [VIANAL [2020).

2.4.1. Randon Forest

O Random Forest € um método que utiliza conjunto de arvores de decisdo para realizar
regressao ou classificagc@o, de acordo com o problema a ser tratado. Cada arvore é construida de
maneira randomica e seleciona um subconjunto de recursos aleatoriamente de um subconjunto
de pontos de dados. A arvore € treinada nesses pontos de dados (somente nas caracteristicas
selecionadas), conjunto de treino, e o restante, conjunto de testes € usado para avaliar a arvore.
As RF sdo conhecidas por serem efetivas na prevencdo do overfitting, que ocorre quando o
modelo “decora”os dados e performa de maneira excelente para a situagdo proposta, mas se
torna ineficaz para prever a partir de informacdes novas(KUMMEL, 2021} SILVA, 2021).

Segundo Aria et al.| (2021), ter confianca em um modelo equivale a avaliar o0 modelo
como um todo e testar sua capacidade de generalizacao com métricas de avaliagcdo apropriadas.
A Figura [2.14] representa um arranjo tipico de Random Forest, vale ressaltar que esse algo-
timo trabalha bem com grandes bases de dados, pois trabalha com conjunto de treino e teste,
desta forma o algoritmo busca as melhores condic¢des, e onde inserir cada uma dentro do fluxo
(SILVAL 2021).
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Figura 2.14: Esquema representativo do modelo de Random Forest com conjunto de N arvores
de decisdo.

Fonte: (SILVA, 2021).

2.4.2. KNN - K-Nearest Neighbor

O algoritmo KNN (K-Nearest Neighbor) € uma técnica heuristica de busca de solugdes,
que pode ser usada tanto em regressdes quanto problemas de classificacdo. Nesse método, a
variavel “K” ird direcionar a quantidade de vizinhos, dessa forma, o algoritmo busca os valores
desejados mais proximos aquele ponto,tendo por base as distancias dos seus “K” vizinhos mais
proximos. Esse algoritmo é um dos mais simples se tratando de aprendizado supervisionado,
pois explora todo o conjunto de treino para determinar quais sdo os vizinhos da nova varidvel,
tendo um custo elevado e nio sendo recomendado para grandes datasets (SILVA,[2021).

O célculo da distancia entre dois vizinhos pode ser realizada utilizando diversos métodos

matematicos, os mais comuns sao (LINDEN, [2009):

* Distancia Euclidiana: d(p,q) = /Y1 (pi — ¢i)?

* Distancia de Manhattan:d(p,q) = Y7, |pi — qil

PN . . i— i2
 Distancia de Mahalanobis: d(p,q) = T (pizgi)*

i=1" 72

2.4.3. Adaboosting

O AdaBoost é um algoritmo de aprendizado de maquina, inventado por Yoav Freund e
Robert Schapire, que utiliza a combinagdo multiplos classificadores com acuracias mais baixas
para originar um modelo com acuricia mais elevada. E um algoritmo meta-heuristico, e pode
ser utilizado para aumentar a performance de outros algoritmos de aprendizagem. O nome
“AdaBoost’deriva de Adaptive Boosting. O algoritmo, que geralmente € composto por arvores
de decisdo, € utilizado para o treino de cada modelo classificador e conhecido como algoritmo
base (FREUND et al.,|[1996; SILVA| 2021).
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3. Materiais e Métodos

3.1. Amostras

Neste estudo foram analisadas amostras de trincheiras as quais sdo coletadas na rotina
da mina para aferir a qualidade do material. As informagdes dessas amostras sao incorporadas
ao banco de dados geoldgicos para atualizacao dos contatos do mapa geoldgicos e dos modelos
geoldgicos de curto prazo. No total foram disponibilizadas pela Mina de Conceicao, Complexo
Itabira, 12 amostras e suas respectivas andlises quimicas. Estas amostras viram pulverizadas e

separadas em quatro faixas granulométricas: (i) +8.00 mm; (ii) +1.00 mm; (iii) +0.15 mm; e

(iv) -0.15 mm (Figura [3.1]3.1).
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Figura 3.1: As 12 amostras separadas considerando-se quatro faixas granulométricas: (i) +8.00
mm; (i1) +1.00 mm; (iii) +0.15 mm; e (iv) -0.15 mm

| +8.0 mm +1.0 mm

| +8.0 mm | +1.0 mm |+0.15mm | -0.15 mm |

LQ-IT-CURTO~(CCE-AC006440)

LQ-IT-CURTO-(CCE-ACD0G445)

LQ-IT-CURTO-(CCE-ACD06451)

MR R e B
LQ—IT—CURTO(CCE—AC006458)

LQ-IT-CURTO-(CCE-AC006463)

LQ-IT-CURTO-(CCE-AC006465)

+0.15 mm | -0.15 mm

LQ-IT-CURTO-(CCE-AC006443)

LQ-IT-CURTO-(CCE-AC006446)

LQ-IT-CURTO-(CCE-AC006452)

>

LQ-IT-CURTO-(CCE-ACD06469)

Fonte: O Autor (2022).
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Tabela 3.1: Composi¢ao quimica das amostras pelo método de Fluorescéncia de Raios X

Seq Amostra Gran Fe Sio, AL O3 CaO MgO Mn Seq Amostra Gran Fe Sio, AL O3 CaO MgO Mn
1 6440 +8,0mm  45,06% 36,79% 0,23% 0,05% 0,02% 0,01% 25 6458 +8,0mm  51,62% 2541% 0,44% 0,05% 0,04%  0,07%
2 6440 +1,0mm  54,12% 22,40% 0,35% 0,05% 0,02% 0,01% 26 6458 +1,0mm  60,63% 11,73% 0,63% 0,05% 0,02%  0,15%
3 6440 +0,15mm  11,57% 83,59% 0,18% 0,05% 0,02% 0,01% 27 6458 +0,15mm  25,16% 63,32% 0,38% 0,05% 0,16% 0,24%
4 6440 0,15mm  36,09% 47,92% 0,65% 0,05% 0,02% 0,01% 28 6458 0,15mm  40,96% 39,99% 0,62% 0,05% 0,11% 0,23%
5 6443 +8,0mm  56,32% 19,52% 0,31% 0,05% 0,02% 0,04% 29 6460 +8,0mm  4887% 29,38% 0,49%  0,05% 0,02% 0,11%
6 6443 +1,0mm  61,72% 11,42% 0,32% 0,05% 0,02% 0,02% 30 6460 +1,0mm  56,84% 17,08% 0,63% 0,05% 0,02%  0,06%
7 6443 +0,15mm  19,10% 71,90% 0,21% 0,05% 0,02% 0,02% 31 6460 +0,15mm  31,44% 54,10% 0,62% 0,05% 0,07%  0,19%
8 6443 0,15mm  46,61% 33,09% 0,50% 0,05% 0,02% 0,03% 32 6460 0,15mm  44,01% 36,10% 0,72% 0,05% 0,03% 0,15%
9 6445 +8,0mm  69,54% 0,59% 0,21% 0,05% 0,02% 0,01% 33 6463 +8,0mm  29,15% 31,56% 190% 6,64% 6,80% 0,17%
10 6445 +1,0mm 69,00% 0,87% 0,56% 0,05% 0,02% 0,01% 34 6463 +1,0mm  3996% 21,09% 2,55% 4,04% 6,65% 0,12%
11 6445 +0,15mm  59,38% 13,82% 1,09% 0,05% 0,02% 0,01% 35 6463 +0,15mm 28,75% 31,75% 4,56% 2,73% 11,32% 0,12%
12 6445 0,15mm  67,57% 281% 0,65% 0,05% 0,02% 0,01% 36 6463 0,15mm  4340% 17,76% 2,21% 4,09% 5,80% 0,14%
13 6446 +8,0mm  46,63% 33,86% 0,26% 0,05% 0,02% 0,01% 37 6464 +8,0mm  35,37% 45,88% 0,76% 0,77% 1,35%  0,08%
14 6446 +1,0mm  56,11% 19,66% 0,34% 0,05% 0,02% 0,01% 38 6464 +1,0mm  39,54% 36,13% 1,14% 1,02% 2,27%  0,08%
15 6446 +0,15mm 16,20% 77,12% 0,19% 0,05% 0,02% 0,01% 39 6464 +0,15mm 40,12% 31,98% 198% 098%  4,93% 0,09%
16 6446 0,15mm  41,61% 39,56% 0,55% 0,05% 0,02% 0,01% 40 6464 0,15mm  50,74% 19,52% 124% 1,23% 227% 0,11%
17 6451 +8,0mm 67,98% 2,61% 038% 0,05% 0,03% 0,05% 41 6465 +8,0mm  60,99% 435% 1,18% 1,41% 2,42%  0,14%
18 6451 +1,0mm  63,52% 7,63% 097% 0,05% 0,08% 0,36% 42 6465 +1,0mm  61,70% 3,46% 1,38% 1,12% 2,80% 0,10%
19 6451 +0,15mm  45,23% 29,93% 2,56% 0,05% 0,44% 0,68% 43 6465 +0,15mm  59,14% 6,11% 1,75% 0,92% 3,65% 0,16%
20 6451 0,15mm  53,93% 18,44% 2,33% 0,05% 0,29% 0,71% 44 6465 0,15mm  61,51% 4,16% 1,36% 0,94% 2,66%  0,23%
21 6452 +8,0mm  66,65% 3,62% 0,75% 0,05% 0,05% 027% 45 6469 +8,0mm  13,83% 46,78% 1,32% 10,32% 6,50% 0,20%
22 6452 +1,0mm 61,00 999% 1,17% 0,05% 0,06% 0,77% 46 6469 +1,0mm  15,95% 24,53% 1,84% 1587% 10,38% 0,33%
23 6452 +0,15mm  36,89% 44,34% 1,21% 0,05% 0,21% 0,70% 47 6469 +0,15mm  20,25% 36,15% 4,28% 7,85% 8,26%  0,19%
24 6452 0,15mm  47.24% 2920% 1,87% 0,05% 0,19% 0,63% 48 6469 0,15mm  2926% 14,82% 2,10% 12,33% 8,45% 0,28%

Fonte: O Autor (2022).



3.2. Instrumentacao

O equipamento utilizado para aquisicdo dos dados de refletincia das amostras foi o
FieldSpec 4 High Resolution Next Generation (PANALYTICAL, [2020) (Figura[3.2). O equi-
pamento permite leituras de radiac@o eletromagnética na faixa de 350-2500 nm, com resolugao
espectral de 3nm(@700nm) e de 6nm(@ 1400/2100nm). O intervalo de amostragem para com-
primentos de onda entre 350 — 1000nm € de 1.4nm, e para comprimentos de onda maiores, entre
1001-2500nm, a resolugdo espectral € aprimorada, sendo de 1.1nm. O equipamento possui 2151
canais de amostragem.

O acessorio utilizado para a coleta dos dados foi o Contact Probe (PANALYTICAL,
2020). Os dados de refletancia foram gerados a partir da energia refletida pelo alvo em relacdo

a um material de referéncia — Spectralon, em toda a faixa de interesse (350 — 2500 nm).

Figura 3.2: a)FiledSpec 4 Hi-Res NG 4 b)Sonda de Contato

Fonte: Panalytical (2020)

Os dados de refletancia foram gerados a partir de medidas de energia refletida pelo alvo

em relacdo a um material de referéncia (Spectralon) em toda a faixa VSWIR.

3.3. MEDICOES ESPECTRAIS

3.3.1. Leituras Espectrais

As amostras foram colocadas em placas de Petri de dimensoes 60 * 15 mm para realizagdo
das medigdes espectrais (Figura[3.3)). Estas medi¢des foram realizadas através do software RS3,
onde a amostra for lida 3 vezes, considerando-se 100 escaneamentos por leitura individual.

Desta forma, cada espectro analisado neste estudo corresponde a média de 300 leituras.

3.3.2. Pré-processamento dos dados

Os estudos que envolvem medidas de espectroscopia de reflectancia, fazem o uso de

um grande volume de dados. Nesse caso, € necessdrio o uso de técnicas para o tratamento dos
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Figura 3.3: Amostras na placa de Petri para medi¢des espectrais

dados, seja para reduzir a quantidade de dados analisados, sem perder a qualidade, ou realcar

+8.0 mm

+1.0 mm

Fonte: O Autor (2022)

feicdes caracteristicas do material em andlise.

O FieldSpec 4 Hi-Res NG possui trés detectores independentes: (i) detector VNIR (350
— 1000 nm); (i1) detector SWIR 1 (1001 — 1800 nm) e; (iii) detector SWIR 2 (1801 — 2500 nm)
e devido a isso, € necessdrio fazer a corre¢do dos gaps para melhorar a visualiza¢do das assina-

turas espectrais. Essa correg@o foi realizada no software ViewSpec Pro (Figura [3.4)) utilizando

o valor default — 5.

Figura 3.4: Assinatura espectral bruto e corrigido através do splice correction da amostra 6464

—+0,15mm.

0.7

0.3

0.2

Refletancia [%] - Valores em Y Offset

0.1

3.3.2.1. Média

Ap6s realizadas as corre¢des dos gaps em todos os espectros, foi calculada a média das
trés leituras espectrais coletadas (Figura[3.5)). A média auxilia na reduc@o de ruidos no espectro,

em especial nos intervalos iniciais e finais. Assim, artefatos podem ser evitados ou reduzidos

+0.15mm

0.15mm

-Amostra 6464
+0.15mm

T~

T T~

Corrigido

e

Bruto

/'_/\,../'-‘

Detector Detector Detector
VNIR SWIR 1 SWIR 2
1 " 1 1
500 1000 1500 2000

Comprimento de Onda [nm]

Fonte: O Autor (2022)
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aprimorando a interpretacdo de feicdes de absorcdao sutis, mas chaves, na identificacdo dos

minerais.

Figura 3.5: Assinatura espectral média e leituras espectrais realizadas da amostra 6464 -
+0.15mm. Notam-se algumas fei¢des de absorcao bem sutis proximas do comprimento de
onda de 2300 nm que auxiliam na identificacdo de contaminantes associados aos carbonatos no
minério de ferro.

T T T T T T T
0.4 FAmostra 6464
+0.15mm
0.35 |-
S
o 03
o
C
©
@O 025}
G
(0]
14
02}
Leitura 1|.
015 —_— Le!tura 2||
Leitura 3
—— Média
01 1 N 1 N 1 N 1 1
500 1000 1500 2000 2500

Comprimento de Onda [nm]

Fonte: O Autor (2022)

O espectro obtido a partir desse instrumento estd representado na Figura 3.6l Os da-
dos brutos precisam ser tratados a fim de fornecerem informag¢des de maior qualidade para o
processo de classificagdo das amostras. A técnica da remog¢do do continuo tem sido utilizada,
principalmente para andlises de feicdes de absorcdo localizadas nas regides do VSWIR (p.ex
Amaral; Breunig e al.| (2007); |Kokaly et al.| (2017); [Silva (2021)). O filtro de Savitzky-Golay,
mesmo que em menor propor¢do, € outro método também utilizado para a banda em espectral
em estudo. Essa técnica evidencia vales e picos, sendo muito util quando se busca discrepéancias
nos espectros, como os ocasionados por elementos minerais de menor constituicdo nas amos-
tras, tais como, contaminantes. (p.ex: Ribeiro (2021); Silva et al. (2020).
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Figura 3.6: Representacao dos espectros das amostras em estudo.
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Fonte: O Autor (2022)

3.3.2.2. Remocao do Continuo

A remocao do continuo foi aplicada a fim de ressaltar as caracteristicas do espectro ori-
ginal. Os valores de refletancia sejam normalizados em 1.0 para ajuste dos espectros resultantes
onde acontecem fei¢des de absor¢ao (entre os menores que 1.0 e o continuo). Para uma melhor

visualizacdo dos contaminantes associados ao MFe, foram realizadas duas anélises:

* Espectro completo - Nessa situacio, foram removidos os extremos do espectro antes
de realizar a andlise do continuo, afim de evitar ruidos intramentais. Portanto, o espectro

resultante apresenta o continuo removido de todo espectro na faixa de 400nm a 2450nm.

* Espectro parcial - A regido de 2000nm a 2450nm teve um enfoque, pois, as feigdes
caracteristicas dos contaminantes associados ao MFe sdo predominantes nessa regido.

Com isso, os dados foram segregados e posteriormente tiveram o continuo removido.

3.3.2.3. FILTRO DE SAVITZKY- GOLAY

O filtro de Savitzky-Golay tem como caracteristica a filtragem de ruidos aleatorios, além
disso, o ajuste dos seus coeficientes permite a rejeicao de certas frequéncias e tende a preservar
as caracteristicas dos dados, tais como altura e largura dos picos e depressdes.

A determinacdo dos parametros do filtro de SGF ocorreu de forma empirica, a partir da
variacdo dos valores de abertura N e grau do polindmio p. Os valores p =5 e N = 75 foram

escolhidos por permitirem que as caracteristicas dos minerais fossem preservadas e acentuadas,
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enquanto o comportamento ruidoso atenuado. Utilizou-se a segunda derivada, a fim de evi-
denciar ainda mais os comprimentos de onda mais discrepantes, que podem ocorrer devido a

presenca de contaminantes na amostra (RIBEIRO, [2021)).

3.3.2.4. Aprendizado de maquina

Os métodos de aprendizado de maquina foram utilizados para realizar uma estimativa
dos teores de 6xido de célcio e 6xido de magnésio presentes na amostras. Os dados foram
divididos em grupo de treino e valida¢do, na proporc¢ao de 70% e 30%, respectivamente. Para a
verificacdo da efetividade dos modelos, foi empregado o erro quadratico médio - RMSE.

O resultado final se deu a partir da média de 10 resultados para cada modelo de aprendi-
zado supervisionado. Essa metodologia foi empregada para evitar que o se obtenha uma solugdo
6tima local, pois, ha uma quantia pequena de dados para gerar um modelo robusto e o resultado
¢ fortemente dependente de como € dividido o conjunto de treino, caso poucos valores com a

presenca de contaminantes estejam nessa entrada o modelo esse sofre uma piora significativa.

3.3.2.5. Analise por Componentes Principais

A Analise de Componentes Principais foi explorada com o objetivo de melhorar a
extracao de informacdes relacionadas ao conteddo de ferro nas amostras. A ACP € uma técnica
de estatistica multivariada, que transforma linearmente um conjunto original de variaveis, ini-
cialmente correlacionadas entre si, num conjunto substancialmente menor de varidveis ndo cor-
relacionadas que contém a maior parte da informagao do conjunto original (HONGYU et al.,
2016).

Os componentes principais apresentam propriedades importantes: cada componente
principal € uma combinagao linear de todas as varidveis originais, sdo independentes entre si
e estimados com o propdsito de reter, em ordem de estimacdo, o méximo de informacao, em
termos da variacao total contida nos dados. A andlise de componentes principais é associada
a ideia de reducao de massa de dados, com menor perda possivel da informacao(VARELLA,
2008).

A andlise agrupa os individuos de acordo com sua variacdo, o nimero de componentes
principais se torna o numero de varidveis consideradas na andlise, geralmente as primeiras com-
ponentes sao as mais importantes ja que explicam a maior parte da variacdo total. A escolha das
componentes de interesse € feita a partir da analise da matriz de auto vetores a qual apresenta a
contribui¢do de cada banda original na composi¢do da componente principal gerada (LANDIM,
2011).

No presente trabalho, a ACP foi explorada com o objetivo de melhorar a extra¢do das
informagdes relacionadas aos contaminantes presentes nas amostras de trincheira. A PCA foi
aplicada tanto para o espectro com os dados processados a partir da remog¢ao do continuo quanto

para o filtro de Savitzky.
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A partir das componentes principais, foi realizada uma compara¢do com os dados da
andlise quimica, a fim de obter uma segregacdo das amostras a partir do teor de 6xido de calcio
e 0xido de magnésio. Além disso, as componentes foram analisadas, para determinar quais as

bandas espectrais que mais influenciam no peso atribuido a cada um dos elementos.
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4. Resultados - Caracterizacao Fisica das Amostras

4.1. Analise Visual das Amostras

A coloracdo ¢ uma das formas mais simples de distinguir os solos. Segundo |Vis-
carra Rossel et al.|2010”0O forte efeito de pigmentacao dos 6xidos de ferro da a maioria dos so-
los sua cor, o que € em grande parte um reflexo de a mineralogia do Fe do solo.”Partindo desse
principio, foi realizada uma andlise visual das amostras em comparagdo com a composi¢ao

quimica.

4.1.1. Minério de Ferro Sem Contaminantes

A formacao férrica da Mina de Conceicao é formada em sua maioria por itabiritos ricos
em hematita (ROSIERE e CHEMALE JR, [2000). Segundo |Viscarra Rossel et al.|(2010)”O
forte efeito de pigmentagdo dos 6xidos de Fe € a razdo pela qual a maioria dos perfis de solo
sdao marrons, vermelhos, laranja ou amarelo, sendo a hematita associada a cor vermelha”.

O efeito da pigmentacdo da hematita € observado na amostra designada de 6445 (Figura
4.1). Essa amostra possui alto teor de ferro em todas as granulometrias (>58%), o que pro-
duz a cor avermelhada no solo. Vale ressaltar, que a amostra nao possui teor significativo de

contaminantes que possam interferir na coloragao.
Figura 4.1: Foto da amostra designada de 6445.

+8mm +1mm +0.15mm -0.15mm

% Fe Ca0 MgO AI203
+8mm 69,54 <0,053 <0017 021 0,59
+1mm 69,00 <0,053 <0017 056 0,87
+0.15mm 59,38 <0,053 <0017 1,09 13,82
-0.15mm 67,57 <0053 <0017 065 2,81

Fonte: O Autor (2022).

A amostra designada de 6443 (Figura[d.2)) ndo apresenta niveis detectdveis dos contami-
nantes. E também € possivel observar a cor avermelhada nas granulometrias de +8mm, +1mm
e -0.15mm, em que o percentual de ferro esta acima de 45%. Ja na amostra com granulometria
de +0.15mm, nota-se uma cor diferente, similar ao de um arenito. Para essa granulometria, o
teor de ferro é de ~16%, quantidade bem inferior das outras.

Se compararmos as amostras 6445 e 6443, respectivamente, Figura[4.1|e Figura na
granulometria de +0.15mm de ambas as amostras, o Unico ponto que as diferencia quimica-

mente € a redugdo do teor de ferro e o aumento da silica (Si0;). Com isso, € possivel identificar
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Figura 4.2: Foto da amostra designada de 6443.

+8mm +1lmm +0.15mm -0.15mm

% Fe Ca0 Mg0o AI203  si02
+8mm 56,32 <0,055 | 0,0180 0,31 19,52
+1mm 61,72 <0,053 | <0,017 0,32 11,42

+0.15mm 19,10 <0,055 | 0,0247 0,21 71,90
-0.15mm 46,61 <0,053 | <0,017 0,50 33,09

Fonte: O Autor (2022).

influéncia desses minerais na pigmentacdo das amostras, o 6xido de ferro(hematita) produz o
tom avermelhado e a silica, em sua grande maioria branca, tira a vermelhiddo.

O ¢6xido de ferro, mesmo em uma pequena quantidade altera a coloragdo, fornecendo
a cor avermelhada da amostra 6443, e conforme o percentual desse mineral diminui, como na

6443+0.15mm e com o aumento da silica o tom fica mais fraco.

4.1.2. Contaminantes relacionados com CaO e MgO

Nas formacgdes do Quadrildtero Ferrifero, existe a ocorréncia de Itabiritos Dolomiticos,
conforme apresentado por [Bicalho ef al.| (2019); Costal (2009, 2013). Nessa formacao existem
bandas ricas em dolomita, dai a denominagdo caracteristica desse tipo de itabirito. A amostra
6469, Figura[d.3] possui um alto teor de CaO e MgO, principais constituintes da dolomita e que
sdo o foco desse trabalho.

Na Figura[d.3] é possivel identificar uma coloragdo acinzentada, caracteristica da dolo-
mita na presenca de 6xidos de ferro. Nesse caso, é possivel observar que com o aumento do
percentual de Fe ndo obtemos mais um tom avermelhado como o observado nas Figuras [4.2]
e 4.1} em que ndo havia presenga desses contaminantes no minério de ferro. Devido ao alto
teor de CaO e MgO, com o aumento da concentracdo de Fe, nota-se que a coloracdo tende a se

aproximar do preto.
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Figura 4.3: Foto da amostra designada de 6469.

+8mm +1lmm +0.15mm -0.15mm

| +8mm | 1383 1032 650 | 132 | 4678
| +lmm | 1595 1587 1038 | 184 | 2453 |
1+0.15mm 20,25 785 | B26 | 428 | 3615
|-0.15mm | 29,26 1233 | 845 | 210 | 148

Fonte: O Autor (2022).

O efeito do conteudo de CaO e MgO ficam ainda mais evidentes se compararmos com
uma amostra que nao possui contaminantes em sua constitui¢do, conforme apresentado na Fi-
gura 4.4l Nessa imagem, é possivel observar que nas granulometrias apresentadas, a amostra
6463, mesmo com um teor mais elevado de Fe possui a cor mais acinzentada, nao sendo possivel

observar o vermelho vivo da outra amostra que possui teores inferiores de Fe.

Figura 4.4: Efeito da presen¢a de contaminantes na cor das amostras

+0.15mm -0.15mm

Amostra 6446

+015mm 1620 | <0053 <0017 @ 0,19 77,12
-0.15mm | 4161 | <0053 <0017 055 38,56

Amostra 6463

+0.15mm 2875 2,73 11,32 456 31,75
-0.15mm 43,40 4,09 5,80 2,21 17,76

Fonte: O Autor (2022)
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4.2. Construcao das Bibliotecas Espectrais

O instrumento utilizado para aquisi¢ao dos dados de reflectancia no intervalo do VSWIR,
foi o espectrorradiametro de alta resolucdo FieldSpec 4 High Resolution Next Generation. O
equipamento permite leituras de radiacdo eletromagnética na faixa de 350-2500 nm. Apesar
do instrumento trazer informacdes da faixa descrita, para cada mineral de interesse pode-se
trabalhar em uma faixa especifica. Notam-se feicdes de absor¢cdo bem definidas na faixa de
350 nm - 1300 nm, as quais estao relacionadas com 6xidos de ferro (FeO). Adicionalmente,
sdo observadas fei¢Oes de absor¢do, embora nao bem desenvolvidas, na regido do Short Wave
InfraRed (SWIR), entre 1300 nm - 2500 nm. Estas fei¢Oes estdo relacionadas com a presenca
dos contaminantes de interesse.

A andlise dos espectros das amostras pulverizadas de trincheira indica que os mesmos

apresentam fei¢Oes diagnosticas de 6xidos de ferro, aluminio e magnésio, e carbonato (Figura
4.5]e Tabela[d.1)) (PONTUAL et al., 2008).
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Figura 4.5: Espectros de refletancia normalizados através da remocdo do continuo das amostras pulverizadas de trincheira. Foi realizado um zoom
na regido entre 2130 — 2500 nm para resaltar possiveis bandas de absor¢do relacionadas com contaminantes no minério. Para comparagdo, todos os

gréficos estdo com a mesma escala vertical.
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Tabela 4.1: Comprimentos de onda das feicoes de absor¢ao de contaminantes nas amostras de trincheira analisadas neste estudo. As fei¢des
destacadas em cor laranja estdo relacionadas com o comprimento de onda da fei¢do mais profunda detectada. Observacdo: (i) se a absor¢do mais
profunda estiver na banda Al-OH, fei¢cdes secundarias de AI-OH poderao ser observadas no intervalo espectral de 2230 — 2500 nm — fei¢cdes em cor
azul; (ii) neste mesmo intervalo podem ser observada a mistura entre as feicoes de MgO/CO3 e secundarias de AI-OH — fei¢cdes em vermelho.

Seq Amostra Granulometria Banda AI-OH Banda Fe-OH  Banda Mg-OH/ CO3 Seq Amostra Granulometria Banda AI-OH Banda Fe-OH Banda Mg-OH / CO3
1 6440 +8,0 mm 2240 25 6458 +8,0 mm
2 6440 +1,0 mm 26 6458 +1,0 mm
3 6440 +0,15 mm 27 6458 +0,15 mm 2240 22717 2312
4 6440 -0,15 mm 28 6458 -0,15 mm 2277 2286 2310
5 6443 +8,0 mm 29 6460 +8,0 mm 2224 2234 2285 2317
6 6443 +1,0 mm 30 6460 +1,0 mm 2224 2234 2285 2317 2382
7 6443 +0,15 mm 31 6460 40,15 mm 2225 2234 2289 2314 2384
8 6443 -0,15 mm 2240 2277 2312 32 6460 -0,15 mm 2225 2234 2289 2314 2392
9 6445 +8,0 mm 2210 2233 2285 2315 33 6463 +8,0 mm 2212 2290 2312 2390
10 6445 +1,0 mm 2223 2234 2287 2316 34 6463 +1,0 mm 2212 2289 2312 2390
11 6445 +0,15 mm 2224 2234 2285 2314 35 6463 +0,15 mm 2213 2249 2290 2312 2391
12 6445 -0,15 mm 2224 2240 2285 2314 36 6463 -0,15 mm 2218 2288 2312 2391
13 6446 +8,0 mm 2240 37 6464 +8,0 mm 2289 2310

14 6446 +1,0 mm 2234 38 6464 +1,0 mm 22902310

15 6446 +0,15 mm 2238 39 6464 +0,15 mm 2216 2290 2312 2386
16 6446 -0,15 mm 2244 40 6464 -0,15 mm 2243 2287 2311

17 6451 +8,0 mm 2240 2286 2312 41 6465 +8,0 mm 2222 2286 2310

18 6451 +1,0 mm 2239 2286 2312 42 6465 +1,0 mm 2220 2285 2312

19 6451 +0,15 mm 2240 2285 2312 43 6465 +0,15 mm 2220 2287 2312

20 6451 -0,15 mm 2240 2285 2312 2383 44 6465 -0,15 mm 2218 2285 2311

21 6452 +8,0 mm 2240 45 6469 +8,0 mm 2221 2288 2314

22 6452 +1,0 mm 46 6469 +1,0 mm 2219 2288 2314

23 6452 +0,15 mm 2238 2286 2312 47 6469 +0,15 mm 2220 2286 2316

24 6452 -0,15 mm 2237 48 6469 -0,15 mm 2220 2286 2316

Fonte: O Autor (2022)



As feigdes de absorcao relacionadas com os 6xidos de ferro sdo caracterizadas por duas
feicOes de absor¢do na banda Fe, O3 que ocorrem no intervalo de 530 - 540 nm e 880 - 890
nm. Adicionalmente, € observada uma feicdo de absor¢do ampla na banda Fe-OH que ocorre
no intervalo de 2230 — 2295 nm, com ponto de maxima inflexdao na faixa entre 2238 — 2249 nm
(Figura[4.6). Notou-se a mistura de fei¢des de absor¢do com minerais de composigdo alumina
(Figura @A) e magnesiana (Figura @B). A mistura com minerais de aluminio desenvolve-
ram uma feicdo sutil no comprimento de onda préximo a 2220 nm. Comprimentos de onda
menores — < 2250nm, estdo relacionados com amostras de composi¢do magnesiana, nas quais
foi também possivel observar o desenvolvimento das fei¢cdes de absor¢do nos comprimentos de
onda caracteristicos da banda MgOH/CO3 (Figura[d.6B).

Figura 4.6: Feicdo de absorcdo na banda FeOH (2230 — 2295 nm). Nota-se a mistura com
feicdes de minerais de composicao alumina (A) e magnesiana (B).

1 FeOH \ FeOH
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z
0.98
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c
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o —— 6463_-015
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2160 2280 2400 2160 2280 2400
Comprimento de Onda [nm] Comprimento de Onda [nm]

Fonte: O Autor (2022)
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A presenca dos 6xidos de aluminio € caracterizada pelas feicoes de absor¢ao na banda
Al-OH que ocorrem na faixa entre 2160 — 2230 nm. Fei¢des de absor¢do nesta faixa sdo sen-
sitivas a quimica da micas brancas (e.g., ilita, muscovita). Comprimentos de onda menores
(<2200 nm) refletem espécies ricas em Al; valores intermédios (2200 — 2210 nm) (Figura
K.7)A) sdo composic¢des potdssicas (e.g., muscovita), enquanto comprimento de onda mais lon-
gos (>2210 nm, e especialmente, >2220 nm) (Figura B e C) refletem micas ricas em Si
frequentemente com contetido alto de Mg e Fe (PONTUAL et al.| 2008). A maioria das amos-
tras analisadas neste estudo apresentaram uma fei¢ao de absorc¢ao sttil neste intervalo espectral,

com predomindncia nos comprimentos de onda mais longos, >2210 nm.
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Figura 4.7: Fei¢do de absorcao na banda Al-OH (2160 — 2230 nm): (A)Comprimentos de onda
de valores intermédios (2200 — 2210 nm); (B) Comprimento de onda mais longos (>2210 -
<2219 nm) e (C) Comprimentos de onda longos, > 2220 nm. nm, e especialmente, >2220 nm)
refletem micas ricas em Si
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Fonte: O Autor (2022)

Os 6xidos de magnésio e carbonatos sdo caracterizados pelas feicdes de absor¢do no

intervalo entre 2300 — 2360 nm e 2300 — 2350 nm, respectivamente. Além disso, os carbonatos
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também exibem feicdes proximas a 1870 nm, 1990 nm e 2155 nm (PONTUAL et al., 2008).
Este intervalo de absor¢do de MgOH e CO3 fornece uma alternativa para discriminagdo entre
minerais ferromagnesianos. Comprimentos de onda baixos (<2320 nm) estdo presentes em
minerais altamente magnesianos, e.g. talco, tremolinta, saponita; valores intermédios (2320 —
2340 nm) em minerais ricos em magnésio como flogopita, Mg-clorita, actinolita, hornblenda; e
valores mais altos (>2340nm) refletindo maiores teores de Fe tipicos de minerais como annita,
cloritas e epidotos. Cabe mencionar que, mudangas nestes comprimentos de onda, também
sdo aplicdveis aos minerais carbondticos, desde magnesitas ricas em Mg proxima a 2300 nm,
passando pela dolomita (2320 — 2330 nm) até a calcita (> 2335 nm) (PONTUAL et al.,|[2008).

As amostras amostras analisadas neste estudo, 6463 +0.15mm e 6463 +8.0mm, exibiram
feicoes bem definidas em 2249 nm, 2290 nm, 2312nm e 2392 nm (Figura [@4.8A). Estas duas
amostras apresentaram teor de Fe baixo (=29%), teor de SiO, médio (=30%) e teores altos de
MgO (>6%). A feigdo em 2392 nm, que é secunddria do Mg-OH, s6 € observada na presenga de
minerais fortemente magnesianos (e.g. talco e tremolita). As amostras 6463 na faixa -0.15mm
e +1.0mm; 6464 e 6465 em toda a faixa granulométrica; também exibiram essas quatro feigoes
de absorcdo. Contudo, as fei¢cdes proximas a 2290 nm e 2312 nm vao se tornando sutis, embora
observdveis, a feicdo proxima a 2392 nm ndo foi observada e, a fei¢do préxima a 2249 nm
perdeu definicdo e se deslocou para comprimentos de onda menores devido a mistura com as
fei¢des dos 6xidos de ferro e/ou aluminio (Figura§.8B).

As amostras 6440 e 6446 (em toda a faixa granulométrica); 6443 na faixa +8.0mm,
+1.0mm e +0.15mm; 6452 na faixa +8.0mm, +1.0mm e -0.15mm; e 6458 na faixa +8.0mm e
+1.0mm nao apresentaram fei¢des de absor¢ao nas bandas Mg-OH / CO3 (Figura .8[C, Tabela
4.1). Nestas amostras os teores de MgO e CaO ficaram abaixo do limite de detec¢do do equipa-
mento utilizado para realiza¢do das andlises de FRX (Tabela[3.1)). Assim, pode se dizer que para
teores de MgO e CaO menores a 0.017% e 0.053%, respectivamente, ndo foi possivel identifi-
car espectralmente fei¢des de absor¢ao que indiquem a presencga de contaminantes de magnésio
e/ou carbonato nas amostras. As amostras 6443 -0.15mm; 6445 em toda a faixa granulométrica
também exibiram fei¢des nesta regido do espectro (2230 — 2500 nm) (Figura §.8D). Porém,
estas fei¢Oes correspondem as fei¢cOes secunddrias Al-OH pois a feicdo mais profunda detec-
tada foi observada na banda Al-OH (2160 — 2220 nm) (Tabela@d.T]). Além disso, estas amostras
exibiram teores de MgO e/ou CaO menor a 0.036%. As amostras 6451; 6460 em toda a faixa
granulométrica; 6452 +0.15mm; 6458 na faixa +0.15mm e -0.15mm; apresentaram feicdes de
absor¢do neste intervalo que correspondem a mistura das fei¢des da banda Mg-OH/CO3 e as
secundarias da banda Al-OH (Figura — Tabela[d.1). O comportamento espectral é similar
aquele observado na Figura§d.8B. Contudo, o contetido de MgO e CaO destas amostras ¢ menor.

A amostra 6469, em toda a faixa granulométrica, apresentou os teores mais altos de
contaminantes: MgO, CaO e SiO,. As feicdes destas amostras, no intervalo entre 2300 — 2500
nm, ocorreram em 2288 nm e 2314 e deveram-se a mistura das feicoes Mg-OH/CaO e as feigoes
secunddrias Al-OH. (Figura{.8JF).
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Assim, para teores acima de 0.3% de CaO foi possivel identificar, em ambiente de labo-
ratorio, a presenca do contaminante nas amostras. Para teores de MgO e CaO menores a 0.017%
e 0.053%, respectivamente, nao foi possivel identificar espectralmente feicoes de absorcao que
indiquem a presenca de contaminantes de magnésio e/ou carbonato nas amostras analisadas
neste estudo.

Ve pode dizer que através da espectroscopia de fefletincia fo possivel caracteriziar o
minério de ferro e identificar contaminatnes realcionados com carbonatos e aluminas. Pode
mencionar algumas feicdes chaves observadas etc. Algo geral que encerre o capitulo

Assim, pode se dizer que através da espectroscopia de reflectancia foi possivel carac-
terizar o minério de ferro e identificar contaminantes relacionados com carbonatos e aluminas.
As fei¢des observadas no intervalo de 2300 - 2360 nm, caracteristica dos 6xidos de magnésio,
permitiram a distin¢do dos minerais ferromagnesianos e em complemento a essa banda a fei¢ao
secunddria de Mg-OH em 2392nm, visivel na Figura 4.8JA, s6 estd presente em minerais for-
temente magnesianos, como o talco e tremolita. Ademais, para a banda AI-OH que ocorre na
faixa entre 2160 — 2230 nm, a maioria das amostras apresentou uma fei¢do caracteristica de
onda observada em >2210, que refletem micas ricas em Si frequentemente com conteudo alto
de Mg e Fe. J4 para teores de MgO e CaO menores a 0.017% e 0.053%, respectivamente, ndo
foi possivel identificar espectralmente feigdes de absorcdo que indiquem a presenga de conta-

minantes de magnésio e/ou carbonato nas amostras.
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Figura 4.8: Feicdo de absor¢do na banda 6xidos de magnésio e carbonatos sao caracterizados pelas feicdes de absor¢ao no intervalo entre 2300 —
2360 nm e 2300 — 2350 nm
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5. Resultados - Técnicas de Processamento e Aprendizado de

Maquina

5.1. Caracterizacao das curvas espectrais

As assinaturas espectrais dos métodos de processamento e do conjunto original de dados
sdo apresentados na Figurd5.1] As amostras apresentam uma variagdo na refletincia, que é um
indicativo da variagdo de composi¢do, principalmente pela presenga ou nao dos contaminan-
tes associados ao cdlcio, alumina e magnésio (PONTUAL et al., |2008)). Portanto, a avaliacao
qualitativa do espectro fornece informacdes relevantes, indicando as bandas de absor¢ao corre-

lacionadas com os contaminantes em estudo.
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Figura 5.1: Curvas espectrais das amostras de trincheira no comprimento de onda de 350nm a
2500nm. a) Espectro Original; b) Continuo Removido; ¢) Segunda Derivada Savitzky-Golay
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Fonte: O Autor (2022)

As feicdes de absor¢do relacionadas com os 6xidos de ferro sdo caracterizadas por duas

feicdes de absorcdo na banda Fe,O3 que ocorrem no intervalo de 530 - 540 nm e 880 - 890

nm. A presenca dos 6xidos de aluminio € caracterizada pelas feicoes de absorcdo na banda
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Al-OH que ocorrem na faixa 2160 — 2220 nm. A maioria das amostras analisadas neste estudo
apresentaram uma feicdo de absor¢do sutil neste intervalo espectral. Os 6xidos de magnésio
e carbonatos sao caracterizados pelas feicdes de absor¢ao na banda MgOH-Cb que ocorrem
na faixa de 2300 — 2360nm (PONTUAL et al.l, 2008). As bandas caracteristicas dos minerais
citados, podem ser observadas na Figura [5.2] A, no espectro com o continuo removido para a
amostra 6463_8mm, ao refletir esses pontos para a segunda derivada de Savitzky Golay, verifica-

se que os pontos caracteristicos se tornam pontos de inflexdo, conforme Figura[5.2]B

Figura 5.2: Exemplo do espectro do continuo removido da amostra 6463_8mm (A) e sua res-
pectiva segunda derivada (B). Nota-se que as bandas de absorc¢ado caracteristicas observadas em
A representam pontos de inflexao
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5.2. Analise de Componentes Principais

A andlise de componentes principais para os contaminantes relacionados ao célcio e
magnésio foi realizada na banda espectral de 2000 a 2450 nm, faixa em que se encontram as
principais caracteristicas desses elementos, representado na Figura [5.3]A. Apesar de o instru-
mento realizar medi¢des até 2500 nm, os ultimos 50nm foram descartados, pois apresentam
ruidos eletronicos do instrumento de medigao.

A partir dos dados processados pela técnica de remoc¢do do continuo, as componentes
PC1 e PC2 foram escolhidas, pois representam um grande percentual do conjunto inicial, cerca
de 95% dos dados. Ja para a segunda derivada de Savitzky- Golay , Figura [5.3]B, as com-
ponentes que melhor representaram os dados e permitiram uma boa classificagdo utilizando o
PCA foram as PC1 e PC3, que representam 60% do conjunto inicial. Apesar de representar
um percentual menor do total do grupo inicial, a componente mais distante foi selecionada pois

apresenta uma variacdo mais sensivel aos contaminantes alvo do trabalho.

Figura 5.3: Curvas espectrais das amostras de trincheira no comprimento de onda de 2000nm a
2450nm. a) Continuo removido; b) Filtro Savitzky-Golay

Continuo Remowido - 2000nm a 2450 nm

Reflectancia

Reflectancia

Comprnmento de Onda (nm

Fonte: O Autor (2022)
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5.2.1. PCA para Continuo Removido

As componentes obtidas a partir dos dados processados pelo continuo removido foram
analisadas para observar qual banda do espetro tem comportamento predominante. Os espectros
das amostras que possuem os valores extremos para a PC1 sdo representados na Figura[5.4] Na
area em destaque, observa-se a diferenca do vale alcangcado pelas amostras, verifica-se que
quanto maior o valor da PC1, mais profundo € o vale na faixa de 2220 — 2410nm.

A alteracdo dos valores de reflectancia e o surgimento de vales na faixa em destaque esta
associada a presenca de minerais com Ca e Mg, que exibem fei¢des caracteristicas na banda dos
carbonatos que ocorrem na faixa 2300—- 2360 nm (PONTUAL et al.,[2008).

Ao comparar com os dados da andlise quimica, representados na Tabela € notado
que as amostras 6463 _8mm e 6463_0.15mm, que possuem os maiores valores para a PCl,
apresentam minerais com Ca e Mg em sua composi¢do em comparacdo aos elementos 6445 -
0.15mm e 6451_-0.15mm e que estdo no extremo oposto.

A alteracdo do pico de absorcdo atingido pelas amostras na faixa em destaque pode
estar associada a presenca dos 6xidos de aluminio, uma vez que € caracterizada pelas fei¢oes
de absor¢do na banda Al-OH que ocorrem na faixa 2160 — 2220 nm (PONTUAL etz al., [2008).
Além disso, essa banda sofre efeito da presenca de outros contaminantes, nesse caso associados
ao 6xido de cdlcio e 6xido de magnésio, que suavizam a fei¢ao caracteristica da alumina. Assim,
até mesmo algumas amostras com valores superiores de alumina possuem valor de reflectancia

menor, pois estdo em conjunto com um percentual superior de CaO e MgO.

Figura 5.4: Comparativo entre espectros do CR das amostras que possuem 0s maiores € menores
valores para PC1

Comparativo entre os extremos dr):F’( 1 para o continuo remowvido do intervalo de 2000nm a 2450nm

6445_-0.15mm

Fonte: O Autor (2022)

A segunda componente ndo apresentou caracteristicas marcantes, o que pode estar li-
gado ao percentual dos dados, cerca de 3,5%. Como pode ser visualizado na Tabela [5.2] a
composi¢do quimica para os extremos dessa PCA tem boa semelhanca e em sua maioria apre-
sentam 6xido de calcio e 6xido de magnésio em niveis elevados em sua composi¢ao. A partir da

Figurd5.5] é possivel observar que o tinico ponto em que os elementos com os valores positivos
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Tabela 5.1: Anélise quimica das amostras que possuem valores extremos para PC1-CR

ID Amostra Fe Sio, AbLO3; CaO MgO PC1

1  6445_-0.15mm 67,57% 2,81% 0,65% 0,05% 0,02% -0,0347
2 6451.0.15mm 4523% 29,93% 2,56% 0,05% 044% -0,0339
3 6463_8mm 29,15% 31,56% 1,90% 6,64% 6,80%  0,1098
4  6463.0.15mm 28,75% 31,75% 4,56% 2,73% 11,32% 0,1719

Fonte: O Autor (2022).

para PC3 se encontram estd na faixa de 2200nm a 2250nm. Essa regido estd proxima de onde
as feicoes caracteristicas de Al-OH se manifestam entre 2160 — 2220 nm (PONTUAL et al.,
2008).

Figura 5.5: Comparativo entre espectros do CR das amostras que possuem valores extremos
para PC3
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Fonte: O Autor (2022)

Tabela 5.2: Anélise quimica das amostras que possuem valores extremos para PC3-CR

ID Amostra Fe Sio, Al, O3 CaO MgO PC1
1 6469_8mm 13,83% 46,78% 1,32% 10,32% 6,50% -0,0199
2 6469_1mm 15,95% 24,53% 1,84% 15,87% 10,38% -0,0164
3 6469.0.15mm 20,25% 36,15% 428% 7.85% 826%  0,0158
4  6451.0.15mm 4523% 29,.93% 2,56% 0,05% 044% 0,0152
5 6463.0.15mm 28,75% 31,75% 4,56% 2,73% 11,32% 0,0296
6 6463 8mm  29,15% 31,56% 190% 6,64% 6,80% 0,0026

Fonte: O Autor (2022).

Dentre as amostras utilizadas nesse estudo que possuem o 6xido de cdlcio em sua
composi¢do, o percentual minimo apresentado foi de 0,7%. Ao utilizar esse teor como ponto
de segregacao dos dados gerados pela PCA, € possivel estabelecer dois grupos bem definidos.
A partir dos PC1 e PC2 as amostras se agruparam em dois setores, representados na Figura[5.6|
No grupo 01, estdo todos os elementos que ndo possuem 6xido de cdlcio em sua composi¢ao,
ou seja, menos de 0,7%. Ja no segundo, estdo contidos os elementos que apresentam um teor

superior a 0,7%.
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Figura 5.6: Andlise PCA para classificacdo das amostras pelo teor de 0,7% 6xido de cdlcio a
partir do espectro com continuo removido
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Fonte: O Autor (2022)

A partir de 0,8% nao € mais possivel estabelecer grupos bem definidos, conforme repre-
sentado na Figurd5.7] Com isso, a técnica possibilitou apenas segregar as amostras que contém

6xido de cdlcio (>0,7%) daquelas que ndo contém (<0,7%) 6xido de cdlcio em sua composicao.

5.2.2. PCA PARA SEGUNDA DERIVADA SAVITZKY-GOLAY

A partir dos dados processados pela segunda derivada Savitsky-Golay, foi realizada a
andlise de componentes principais, tendo como, melhor representacao dos dados as PC1 e PC3,
que combinadas representam cerca de 60% do conjunto inicial. A PC3 foi escolhida pois traz
informagdes das partes consideradas mais ruidosas do espectro, que sdo tteis nesse estudo, pois
podem estar associadas aos contaminantes do MFe.

Os espectros das amostras que possuem os valores extremos para a PC1 sdo represen-
tados na Figura Na drea em destaque, observa-se a diferenca do vale em 2160nm e do
pico em 2210nm. Ao comparar com os dados da andlise quimica, representados na Tabela[5.3]
¢ notado que as amostras 6463 _8mm e 6463_0.15mm, que possuem os maiores valores para a
PC1, apresentam de 6xido de magnésio, 6xido de calcio e valores superiores de alumina em sua
composicao. Esses elementos tém seu vale suavizado em 2160nm e praticamente ndo apresenta
um pico em 2210nm se comparados aos espectros de 6445 _-0.15mm e 6440_0.15mm. Porém,
nao € possivel estabelecer uma relag@o entre a variagdo percentual das amostras e variacao do

valor para PC1, somente se possuem ou nao os contaminantes.

71



Figura 5.7: Andlise PCA para classificacdo das amostras pelo teor de 0,7% 6xido de cdlcio a
partir do espectro com continuo removido
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Fonte: O Autor (2022)

Figura 5.8: Comparativo entre espectros do SGF das amostras que possuem valores extremos

para PCl1
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Tabela 5.3: Analise quimica das amostras que possuem valores extremos para PC1-SGF

ID Amostra Fe Si0, ALO; CaO MgO PC3(x107°)
1 6445-0.15mm 67,57% 2.81% 0,65% 0,05% 0,02% -5,09
2 6440.0.15mm 11,57% 83,59% 0,18% 0,05% 0,02% -5,05
3 6463_8mm  28,75% 31,75% 4,56% 2,73% 11,32% 5,38
4 6463.0.15mm  29,15% 31,56% 190% 6,64% 6,80% 8,53

Fonte: O Autor (2022).
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A terceira componente apresenta um comportamento bem relevante para o estudo dos
contaminantes associados ao MFe. Os espectros representados na Figurd5.9] demonstram que
os elementos com os maiores valores para a PC3, em laranja, ttm um comportamento diferente
dos elementos do extremo oposto de valores da PC3 na faixa em destaque de 2230 — 2430nm. Os
picos em 2260nm sdo mais acentuados e em 2360nm além disso, os valores de maxima minima
estdo suavemente deslocados para a direita, ou seja, para comprimentos de onda mais distantes.
Os dados da andlise quimica e da PCA, representados na Tabela [5.4] expdem a relevancia que
essa componente tem para a classificacdo dos dados. A amostra 4, que possui o maior valor
para PC3, também € aquela que tem o maior percentual de 6xido de célcio e 6xido de magnésio
de todo o conjunto de dados. A amostra 3 também estd entre um dos que tem o percentual mais
elevado desses minerais. Com isso, a variagdo dessa componente estd fortemente associada a

variagdo percentual dos 6xidos nos dados de entrada.

Figura 5.9: Comparativo entre espectros do SGF das amostras que possuem valores extremos
para PC3
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Fonte: O Autor (2022)

Tabela 5.4: Anélise quimica das amostras que possuem valores extremos para PC3-SGF

ID  Amostra Fe Si0, ALO; CaO  MgO PC3(x10°°
1 6440 8mm  45,06% 36,79% 023% 0,05% 0,02% -1,47

2 6452.0.15mm 36,89% 44,34% 121% 005% 0,21% -1,38

3 6469 8mm  13.83% 46,78% 132% 1032% 6,50% 4,66

4  6469_lmm  1595% 24,53% 1,84% 15,87% 10,38% 7,64

Fonte: O Autor (2022).
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A Figura representa a andlise de componentes principais, utilizando a PC1 e PC3,
a partir dos dados tratados pela segunda derivada de Savitzky-Golay, com foco na divisdo em
grupos a partir do percentual de 6xido de cdlcio. Assim como na anélise com o continuo remo-
vido, € possivel realizar a segregacdo das amostras a partir do percentual minimo de 0,7% de
CaO0, ou seja, os grupos podem ser caracterizados como elementos que contém o 6xido em sua

formulacao, grupo 02, ou que ndo contenham o mineral, grupo 1.

Figura 5.10: Andlise PCA para classificacdo das amostras pelo teor de 0,7% o6xido de calcio a
partir do espectro da segunda derivada de Savitzky-Golay
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Fonte: O Autor (2022)
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A partir do teor de 0,8% de CaO, nao € mais possivel estabelecer uma divisao clara
em dois grupos, pois a amostra 6464_8mm que apresenta um percentual inferior ao limite, esta
alocada na regido 2, conforme representado na Figura[5.11]

Figura 5.11: Anélise PCA para classificacdo das amostras pelo teor de 0,8% 6xido de célcio
a partir do espectro da segunda derivada de Savitzky-Golay, onde € visualizado um erro de

classificacdo
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Fonte: O Autor (2022)
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O espectro da amostra 6464_8mm juntamente com o da 6464 _1mm, estdo representados
na Figura 20. O segundo elemento foi escolhido por estar praticamente sobreposto ao primeiro
na Figura 19, por possuirem valores préximos para as componentes PC1 e PC3. Os espec-
tros tem um comportamento similar e praticamente se sobrepdem, além disso, a composi¢ao
quimica, disponivel na Tabela 8, tem valores proximos indicando que para a técnica de andlise
de componentes principais utilizando os dados da segunda derivada de Savitzky-Golay, o limite
¢ estabelecido em 0,7% para o 6xido de célcio, ou seja, a presenca ou ndo desse mineral é o
limiar para emprego dessa técnica nesse estudo de caso.

Assim como ocorrido com a anélise de PCA para os dados com o continuo removido, o
PCA para os elementos tratados a partir da segunda derivada de SGF, possibilitou segregar os
dados em dois grupos com o teor de corte em 0,5% para 6xido de magnésio, Figura A
partir do percentual de 0,4% ja ndo € mais possivel estabelecer duas regides, conforme Figura

5.13]

Figura 5.12: Anélise PCA para classificacao das amostras pelo teor de 0,5% 6xido de magnésio
a partir do espectro da segunda derivada de Savitzky-Golay
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Figura 5.13: Anélise PCA para classificagao das amostras pelo teor de 0,4% 6xido de magnésio
a partir do espectro da segunda derivada de Savitzky-Golay
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Fonte: O Autor (2022)

O espectro da amostra 6451 _-0.15mm, que foi classificado incorretamente é represen-
tado na Figura [5.14] juntamente com outros que possuem valores proximos para 6xido de
magnésio. A partir dessa comparagdo, é destacado que a amostra possui maior similaridade
com o grupo 1, que o percentual baixo de MgO ndo é suficiente para afetar o espectro resul-
tante. O valor da PC1 para o elemento 6451 _-0.15mm, € distante da regidao de fronteira, pois
além do percentual de 6xido de magnésio, a alumina presente nessa amostra, conforme Tabela

[5.3] faz com que essa componente tenha um valor negativo.

Figura 5.14: Anélise PCA para classificacdao das amostras pelo teor de 0,4% 6xido de magnésio
a partir do espectro da segunda derivada de Savitzky-Golay
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Tabela 5.5: Anélise quimica dos elementos dispostos na Figura

ID Amostra Fe Sio, ALO; CaO MgO
1 6451.0.15mm 4523% 2993% 2,56% 0,05% 0,44%
2 6451-0.15mm 53,93% 18,44% 2,33% 0,05% 0,29%
3 6464_-0.15mm 50,74% 19,52% 1,24% 1,23% 2,27%
4 6464_8mm 3537% 45,88% 0,76% 0,77% 1,35%

Fonte: O Autor (2022).

5.3. Aprendizado de Maquina

Os dados tratados pelas técnicas de SGF, Continuo Removido e Andlise de componentes
principais, serviram de entrada para os modelos de aprendizado de mdquina; os resultados estdo
dispostos na Tabela que apresenta as predicdes para 6xido de cilcio. E possivel identificar
que apesar do erro quadratico médio ser elevado, as combinacdes que apresentaram melhor
performance nesse indicador foram aquelas com a andlise de componentes principais. Esse fato
¢ relacionado a caracteristica dessa técnica de agrupar as principais informacdes e ja realizar

uma classificacao dos dados em sua concepgao.

Tabela 5.6: RMSE para as técnicas de aprendizado de maquina

Método RMSE PCA SGF RMSE PCA_CR RMSE SGF RMSE_CR

KNN 1,33 1,98 3,79 4,01
Adaboost 1,79 2,37 3,33 3,19
Random Forest 1,12 1,16 3,84 3,84

Fonte: O Autor (2022).

O resultado geral se mostra insatisfatorio para utilizar qualquer técnica para realizar a
predicao dos dados, principalmente por conta do volume de dados, sdo apenas 48 amostras e
com pouca variabilidade, tendo em vista que apenas 16 delas apresentam teor detectivel de
oxido de calcio. Conforme apontado Aria et al.| (2021) “Os dados devem ser de qualidade e
serem representativos do problema a ser tratado, caso contrdrio, nao resultard em resultados

expressivos.”
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6. CONSIDERA COES FINAIS

No ambito desta pesquisa, foi possivel determinar a resposta espectral de amostras de
trincheira da Mina de Concei¢do no intervalo VSWIR. As amostras possuem uma variacao de
cores e granulometria que permitiu realizar uma caracterizacao fisica e espectral.A partir do es-
pectro normalizado das amostras, foi possivel visualizar variacdes nas bandas de absor¢ao ca-
racteristicas do Al-OH (2160nm-2230nm), FeOH(2230nm-2295nm) e Mg-OH/CO3(2300nm-
2360nm). Além disso, os dados na faixa de 2000nm-2450nm, foram processados através da
andlise de componentes principais, em que foi possivel classificar os dados de acordo com a
presenca ou ndo de contaminantes relacionados ao CaO e MgO.

O nimero pequeno de apenas 48 amostras torna dificil a aplicagdo de modelos de apren-
dizado de maquina para a quantificacao de teores. Esse cendrio € ainda pior quando o mineral de
interesse € algum contaminante relacionado ao 6xido de célcio e/ou ao 6xido de magnésio, uma
vez que somente 35% de todo o conjunto possui teores detectaveis para esses elementos. Além
da quantidade ser pequena, a porcentagem possui uma variacao muito grande, o que dificulta
na determinacao de padrdes pelos modelos de aprendizado de maquina.

O resultado dos modelos para quantificacdo dos teores relacionados aos contaminantes
presentes nas amostras a partir dos dados espectrais, conforme o esperado, teve um desempenho
extremamente ruim, apresentando um erro médio quadratico de 1,98 no melhor caso, para uma
varidvel que, muitas vezes, possui valores inferiores a 1, ou seja, a predicdo pode apresentar um
erro maior do que 100% da medida real. Apesar do resultado negativo, é possivel observar que
a utilizacao dos dados provenientes das componentes principais tem uma performance muito
melhor do que quando o modelo é alimentado com todos os dados, fato que estd atrelado a
retirada das varidveis que poluem o conjunto de dados, deixando s6 informagdes relevantes.

O estudo também contou com a caracterizacao fisica das amostras, com foco na regiao
de 2000-2450nm, em que se encontram fei¢des caracteristicas dos contaminantes presentes no
MFe. Os resultados foram inseridos na biblioteca espectral da Vale (PAB()N et al.,2021)).

Para trabalhos futuros, é importante a coleta de mais amostras para integrar a biblioteca
espectral criada para regiao do Complexo de Itabira e, a partir desse acervo, focar na estimativa
de teores para os contaminantes associados ao minério de ferro, como o 6xido de célcio e

magnésio.
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Figura 1: Espectros de refletaincia normalizados através da remocdo do continuo da amostra
designada de 6443.
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Fonte: Os Autores (2020).
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Figura 2: Espectros de refletancia normalizados através da remog¢do do continuo da amostra
designada de 6445.
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87



Figura 3: Espectros de refletancia normalizados através da remog¢do do continuo da amostra
designada de 6446.
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Figura 4: Espectros de refletancia normalizados através da remog¢do do continuo da amostra
designada de 6451.
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Figura 5: Espectros de refletancia normalizados através da remog¢do do continuo da amostra
designada de 6452.
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Figura 6: Espectros de refletancia normalizados através da remog¢do do continuo da amostra
designada de 6458.
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Figura 7: Espectros de refletancia normalizados através da remog¢do do continuo da amostra
designada de 6460.
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Figura 8: Espectros de refletancia normalizados através da remog¢do do continuo da amostra
designada de 6463.
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Figura 9: Espectros de refletincia normalizados através da remocdo do continuo da amostra
designada de 6464.
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Figura 10: Espectros de refletincia normalizados através da remog¢ao do continuo da amostra
designada de 6465.
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Figura 11: Espectros de refletincia normalizados através da remogdo do continuo da amostra

designada de 6469.
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