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CHEMOSTAT, UM SOFTWARE GRATUITO PARA ANALISE EXPLORATORIA DE DADOS MULTIVARIADOS
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Resultados do Matlab®

Para realizar a validacao da HCA com ligacdo completa (complete
linkage), utilizaram-se as mesmas amostras € as mesmas regides
analisadas pelo HCA do ChemoStat (Figura 4 do artigo). A Figura
1S ilustra o resultado dessa andlise no Matlab®.
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Figura 18S. Grdfico do tipo dendrograma HCA — ligagdo completa do Matlab®

A Figura 28S exibe o grafico de scores a partir da andlise dos com-
ponentes principais (PCA) aplicada ao conjunto de espectros dos 6leos
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vegetais na faixa entre 5500 e 6000 cm™!, normalizados
entre os limites zero e um, corrigidos pelo método do va-
lor normal padrio (“SNV”) e, posteriormente, centrados
na média, em comparagdo a Figura 5 do artigo.

A Figura 3S exibe o gréficos de loadings para a PC1
da Figura 2S, empregando o Matlab® em comparacdo a
Figura 6 do artigo.
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Figura 3S. Grdfico de loadings PCA do Matlab®

A Figura 4S apresenta as proje¢des dos scores e loadings utili-
zando a opgdo “Biplor’, para os dleos vegetais estudados na faixa
espectral entre 5500 e 6000 cm!, empregando o Matlab® em com-
paracio a Figura 7 do artigo.
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Figura 2S. Grdfico de scores PCA do Matlab®
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Figura 4S. Grdfico Biplot (scores x loadings) do Matlab®

Para detec¢@o de amostras andmalas foi utilizado o cdlculo da
decomposi¢do do T2 de Hotelling para dados multivariados, com
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um nivel de confianca de 95%, sendo atribuido a varidvel alpha
da distribuicdo de Fisher-Snedecor, e ilustradro pela Figura 5S em
comparagio a Figura 8 do artigo.
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Figura 5S. Grdficos de Outliers a partir do T2 de Hotelling do Matlab®
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Na comparagao dos resultados do iPCA (Figura 9 do artigo), sdo
apresentadas a Figura 6S e a Tabela 1S.
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Figura 6S. Variagdo percentual das componentes principais divididas em
32 intervalos aplicados nos espectros de oleos vegetais (FT-MIR) - Matlab®

Tabela 18S. Valores para varidncia e varidncia acumulada das seis primeiras
componentes principais dos dados de 6leos vegetais - ChemoStat e Matlab®
para o intervalo nimero 28

Cp ChemoStat ~ ChemoStat Matlab® Matlab®
var (%) var acum (%) var (%) var acum (%)
1 48,71 48,71 48,71 48,71
2 32,40 81,12 32,40 81,12
3 7,69 88,81 7,69 88,81
4 4,72 93,52 4,72 93,52
5 4,33 97,86 4,33 97,86
6 0,54 98,39 0,54 98,39




