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INTRODUCAO

Atualmente € sabido que a contaminacdo dos ambientes por inseticidas, metais
potencialmente toxicos e demais substincias relacionadas tém crescido e acarretado
diversos problemas, tais como a presenca de rejeitos toxicos nos lengdis fredticos e a
morte de animais em diferentes niveis da cadeia tréfica. A contaminacdo ambiental por
metais ndo prejudica diretamente os consumidores primdrios de uma cadeia alimentar,
mas organismos ocupantes de niveis troéficos mais superiores. Entretanto, alguns
organismos respondem a polui¢io ambiental usando as substdncias oriundas da
atividade antrépica em seu metabolismo, ou simplesmente as acumulam ou ainda as
excretam (Rabitsch, 1997).

O nosso grupo de pesquisa tem verificado a diferenca no perfil de distribuicdo de metais
em Camponotus rufipes (Formicidae: Formicinae) de acordo com o nivel de
antropizacdo do ambiente (Silva et al., 2006). Silva et al. (2009) observaram que as
formigas de um mesmo ninho podem ser divididas em dois ou trés grupos de acordo
com a atividade antrépica. Assim, com o volume de dados ja existente, faz-se
necessario uma avaliacdo estatistica multivariada mais ampla, considerando diferentes
métodos e pré-processamento de dados, com o intuito de obter maiores informagdes dos
dados coletados, assim como aumentar a qualidade das hipéteses geradas, com énfase
na distin¢ao das castas observadas dentro de cada ninho.

Dentre o conjunto de técnicas estatisticas multivariadas aplicadas a dados quimicos
(Quimiometria), aquelas chamadas andlise ndo-supervisionadas visam agrupar a
informagdo existente em grandes conjuntos de dados em novas varidveis facilitando a
compreensdo do sistema quimico. Entretanto, a aplicacdo de modelos multivariados a
dados experimentais exige uma avaliacdo similar aquela realizada para modelos
univariados, ou seja, a avaliacdo da qualidade do ajuste, que ndo é usualmente realizada.
A anélise de residuos € um procedimento bastante poderoso na avaliagdo de modelos
univariados (regressdao linear), entretanto t€m sido pouco utilizado em problemas
analiticos.

Neste trabalho um procedimento serd aplicado a andlise de componentes principais,
visando avaliar a qualidade do modelo obtido, assim como identificar possiveis outliers.



OBJETIVOS

Realizar a andlise de componentes principais (PCA) de diferentes conjuntos de dados
visando relacionar a distribui¢do de metais em castas de C. rufipes e atividade antrépica
proxima aos ninhos utilizando a avaliagdo dos modelos de PCA com auxilio da andlise
de residuos.

METODOLOGIA

O procedimento estatistico foi aplicado em conjuntos de teores de metais obtidos de
operdrias agrupadas em classes de tamanhos de cdpsula cefdlica. Os teores de metais
foram calculados para operdrias coletadas em dois ninhos, durante a estacdo chuvosa.
Um ninho sao provenientes do Parque Natural Municipal Francisco Affonso de Mello
(Mogi das Cruzes, SP) e o outro do Parque do Ecoldgico do Tieté (Sao Paulo, SP). As
formigas foram separadas pelo tamanho de cdpsula cefélica em classes de cerca 0,1 mm,
com auxilio de uma ocular micrométrica acoplada a um microscopio estereoscopio MZ-
12. Para a determinagao dos metais por espectrofotometria de absorcao atomica (Perkin
Elmer 3110 e Varian AFS240), em cada classe de tamanho de operdria foi realizado um
pré-tratamento das amostras. As amostras de formigas foram limpas em solucido de
Extran® (Merck) 5% sob sonicagdo em banho de ultra-som (Silva et al., 2009), e a
decomposicdo da matéria organica foi realizada em forno microondas Ethos Plus
(Milestone) em sistema fechado equipado com bandeja rotatéria contendo 10 vasos
fechados de PTFE com capacidade para 100 mL, na presenca de &cido nitrico
concentrado (purificado com destilagcdo subboiling) e peréxido de hidrogénio.

O tratamento estatistico dos dados foi feito com auxilio dos softwares: Microsoft Excel
2003 para organizacdo dos dados e célculo de matriz inversa, média e desvio padrdo;
Microcal Origin 6.0 para construcao dos gréaficos e o Statistica 8.0 para o tratamento
multivariado de Anédlise de Componentes Principais e Andlise de Clusters.

RESULTADOS E DISCUSSAO
Na andlise de componentes principais os scores (matriz C) e loadings (matriz T) foram
obtidos pela decomposicao de uma matriz de dados pré-processados X,

X=T.C+e
onde a matriz ‘e’ se refere aos residuos do ajuste do produto da matriz TC, em relagcdo
ao conjunto de dados pré-processados. Os valores de scores (PC1 e PC2) sdo as m
linhas relacionadas as amostras e os loadings (PC1 e PC2) s@o as n colunas em relagdo
as varidveis. Assim, a partir dos valores de scores e loadings, é possivel restituir uma
matriz X (matriz de valores estimados pelo modelo), que pode ser obtida considerando-
se apenas PC1 ou também PC2.

X=TC
A matriz de residuos, entdo, pode ser obtida pela subtragdo da matriz original daquela
de valores estimados.

e=x—Xx
A andlise dos residuos obtidos para cada varidvel estudada pode ser interpretada de
maneira similar aquela realizada para modelos lineares, e assim apontar quais varidveis
ou amostras causam o desvio da normalidade, ou seja, pontos isolados que estao “fora”
da distribui¢do obtida (outlier).
O pré-processamento realizado para os conjuntos dos dados foi o autoescalonamento, ou
seja,



onde y; sdo os teores de cada metal em cada classe i, e sy, 0 desvio padrdo desse
conjunto.
Para cada conjunto de dados de um ninho foram realizados os seguintes procedimentos:

Autoescalonamento,

Sele¢ao do nimero de componentes principais;

Obtencdo dos scores € loadings através do software Statistica 8.0;

Calculo dos residuos para cada metal (com auxilio do Microsoft Excel);

Andlise dos residuos obtidos e avaliagdo de outliers
A andlise é realizada pela avaliacdo de varidveis (metais) ou amostras com elevado
nimero de candidatos de outliers. Havendo essa condi¢cdo, a varidvel ou amostra é
removida do conjunto e todo o tratamento € novamente realizado. Se a andlise de
residuos melhorou significativamente, os novos parametros sao aceitos. Sao construidos
graficos dos scores em funcdo dos tamanhos médios de cada classe, onde pode-se
observar a existéncia de padrdes no comportamento dos componentes principais.Para a
avaliacdo do numero de componentes foi utilizado a andlise dos autovalores
(eigenvalues) com o gréifico de Scre e o critério de Kaiser (componentes principais que
apresentem autovalores maiores que 1,0).
A anélise conjunta de ambos os ninhos de uma mesma localidade (andlise interninhos),
envolveu inicialmente oito varidveis: Al, Ca, Cd, Cu, Fe, Mg, Mn, Zn e 24 amostras de
tamanho de capsula cefdlica de .C. rufipes, variando de 1,52 a 4,12 mm, com seus
valores correspondentes de concentracdo. Apds a andlise dos residuos, o conjunto final
foi composto por 6 varidveis (Al, Cd, Cu, Fe, Mn e Zn) (Figura 1 A) e 15 amostras, pois
foi desconsiderado a classe de 1,74 mm. Os dois primeiros componentes principais
explicaram 76,6% dos dados, com 43,5% para PC1 e 33,1% para PC2.
O primeiro componente principal extraido apresenta um comportamento bastante
singular em relag@o as classes de tamanho de cédpsula cefalica, pois foi bem definido
para o ninho do Parque Natural Municipal Francisco Affonso de Mello, que é formado
por um nimero maior de classes. E importante observar que o nimero de classes
analisadas depende da massa minima (0,4g) de formiga existente em cada tamanho, ou
so?ja, a menor massa utilizada para a andlise de metais.
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Figura 1 — Principais resultados da PCA para teores de metais nas diferentes classes de
tamanho de cdpsula cefdlica de operdrias coletadas no Parque Natural Municipal
Francisco Affonso de Mello (Serra do Itapeti) e do Parque Ecoldgico do Tieté. (A)
Loadings dos componentes principais; (B) Scores do 1° componente principal em
funcdo do tamanho de cédpsula cefalica de cada classe.



Valores negativos estdo associados as classes de pequeno tamanho de cédpsula cefdlica
(menores que 2 mm) enquanto que valores positivos elevados (maiores que 1,0 mm)
estdo associados as classes com elevado tamanho de cdpsula cefélica (maiores que 3,0
mm). Os loadings obtidos sugerem a importancia dos teores dos metais usados no
modelo e que podem ser divididos em quatro grupos: apenas manganés, apenas ferro;
cobre e zinco e por fim, aluminio e cddmio. Desses metais, apenas 0 zinco tem uma
fungdo bem definida de fortalecimento do exoesqueleto da formiga. O cobre e o ferro
tém usualmente funcdes fisioldgicas, enquanto que aluminio e cddmio sdo metais
toxicos (Allen, 2002).

Esses intervalos tém sido associados a duas diferentes castas, baseado na distribui¢cdo de
freqii€ncia dos tamanhos de cédpsula cefdlica, conforme observado por Diniz et al.
(1994). Os valores intermedidrios podem estar associados a uma terceira casta,
conforme sugerido por Silva et al. (2006; 2009), ainda que ndo seja observado no
gréfico de distribuicdo de freqiiéncia de tamanho das cédpsulas cefalicas. O aumento do
nimero de ninhos analisados por esse procedimento podera favorecer o estabelecimento
dessa terceira casta.

CONCLUSOES

O uso do procedimento de andlise de residuos foi bastante promissor, auxiliando na
avaliacdo de outliers e na qualidade do modelo de PCA utilizado. A aplicagdo dos
tratamentos estatisticos permitiu associar o primeiro componente a separagdo de duas
diferentes castas de formigas (pequenas e grandes), relacionadas ao tamanho da cépsula
cefdlica. Além disso, possibilitou a comprovacdo da existéncia de uma terceira casta,
agora relacionada aos teores de metais; esse resultado corrobora os trabalhos do grupo
de pesquisa efetuados sem a medida da cdpsula cefélica.
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