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Resumo: O café conilon (Coffea canephora), também conhecido como robusta, participa em torno de
25% do café produzido no Brasil. O melhoramento genético da espécie tem proporcionado um
incremento substancial na qualidade final da bebida, por meio do langamento de diversos genotipos.
Estes por sua vez apresentam uma grande diversidade na composi¢do quimica, gue impactam
diretamente na qualidade do material genético. Portanto, é notdrio a importancia de se ter em maos
ferramentas adequadas que tenham a capacidade de aferir de forma robusta esses pardmetros. Tendo
isso em vista, 0 presente trabalho teve como objetivo testar a eficiéncia da técnica de espectroscopia
do infravermelho para correlacionar possiveis relacdes entre propriedades genotipicas e 0s
constituintes quimicos do Coffea canephora. As matérias-primas selecionadas para a realizacdo dos
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experimentos foram obtidas de trés propriedades rurais no norte do Espirito Santo dos genétipos ‘02 -
Cultivar Emcapa 8111 e ‘LB1’ - Cultivar Monte Pascoal. Ap0s o periodo de descanso das
amostras depois da secagem (45 dias), os cafés foram classificados e torrados. Para anélise
fisico-quimica foi utilizado a técnica de espectroscopia do infravermelho em conjunto com a anélise
discriminante por minimo quadrados parciais (PLS-DA). A técnica de espectroscopia no
infravermelho associada anélise multivariada PLS-DA mostrou-se aplicavel na identificacdo da
composicdo quimica oriunda dos genoOtipos estudados. Os resultados da analise exploratéria
mostraram uma sutil separacao dos gendtipos ‘02’ e ‘LB1’ entre as propriedades testadas.
Palavras-chave: Conilon; Café especial; melhoramento de plantas; fisico-quimica.

Abstract: Conilon coffee (Coffea canephora), also known as robusta, accounts for around 25% of
processed coffee in Brazil. The genetic breeding of the species has provided a substantial increase in
the final quality of the drink, through the launch of several genotypes. These in turn have a great
diversity in chemical composition, which directly impact on the quality of genetic material. Therefore,
the importance of having tools in hand that have the capacity to robustly measure these parameters is
well known. The present study aimed to test the efficiency of the infrared spectroscopy technique to
correlate possible relationships between genotypic properties and the chemical constituents of Coffea
canephora. The raw materials selected to carry out the experiments were customized from three rural
properties in the north of Espirito Santo of the genotypes ‘02’ - Cultivar Emcapa 8111 and ‘LB1’ -
Cultivar Monte Pascoal. After drying period (45 days), the coffees were classified and roasted. For
physical-chemical analysis, the infrared spectroscopy technique was used in conjunction with the
partial least square’s discriminant analysis (PLS-DA). The infrared spectroscopy technique associated
with multivariate PLS-DA analysis has been shown to be applicable in the identification of the
chemical composition derived from the studied genotypes. The results of the exploratory analysis
indifferent to a subtle separation of the genotypes '02' and 'LB1' between the tested properties.
Keywords: Conilon; special coffee; plant breeding; chemical physical analysis.

1 INTRODUCAO esta vmculqd_o a |r_1dustr|a de solublllzagao

T N como matéria prima na formulacdo de

O café € uma das commodities blends com o café ardbica (RIBEIRO et
agricolas mais importantes do mundo. O al., 2014).

Brasil ¢ o maior produtor, exportador e
segundo maior consumidor de café,
produzindo mais de 56 milhdes de sacas,
aproximadamente um terco de todos café
exportado no mundo. As duas principais
espécies de café cultivadas no Brasil sdo
Coffea arabica (75%) e C. canephora
(25%) (CONAB, 2020). Enquanto o C.
arabica é cultivado em altitudes que
variam de 600 a 1.200 m, culturas de C.
canephora estdo presentes em altitudes de
50 a 550 m (VELOSO et al., 2020).

Com o intuito de aprimorar a
qualidade do café, o melhoramento
genético do conilon tem proporcionado um
incremento substancial na qualidade final
da bebida nas ultimas décadas, por meio do
lancamento de indmeras cultivares
(MONTAGNON et al., 2012). E de
conhecimento da literatura que diferentes
genotipos apresentem composicoes
quimicas distintas, que por sua vez tendem
a impactar diretamente na diversidade
sensorial da bebida (RIBEIRO et al.,

O café conilon (C. canephora) 2016). Tendo isso em vista, compreender 0
possui  caracteristicas  sensoriais  que perfil quimico de diferentes gendtipos, é
normalmente apresentam neutralidade com um passo fundamental para a melhoria da
relagdo a dogura e acidez, alem de qualidade da  bebida e demais
apresentar um aroma marcante de cereais caracteristicas. Para  isso,  torna-se
torrados e se destaca pelo corpo mais necessario a adocdo de  maiores
pronunciado que a espécie arabica. Em investimentos analiticos que sejam capazes

virtude disso, seu principal uso atualmente de  mensurar a diversidade de
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caracteristicas presentes no cafe, e como as
mesmas afetam a qualidade final do
produto. Entender esses fatores significa
projetar uma diversificacdo de seu mercado
(CLEMENTE et al., 2015).

Embora a andlise sensorial tenha
grande aplicacdo no processo de afericdo
da qualidade de alimentos, sua resposta é
decorrente de apreciacdes e julgamentos
realizados por pessoas e, por isso, resulta
em uma classificacdo subjetiva
(CARRERA et al., 1998). Em vista disso,
as analises fisico-quimicas sdo
consideradas ferramentas importantes para
complementar a avaliagdo sensorial,
assegurando confiabilidade aos resultados,
uma vez que 0s constituintes especificos
como as caracteristicas ambientais,
métodos de processamento e variedade
genética podem  estar  diretamente
relacionados aos atributos presentes na
bebida, possibilitando a escolha de
caracteristicas  peculiares e produtos
distintos (AGNOLETTI et al., 2019). A
espectroscopia na regido do infravermelho
é uma metodologia difundida para analises
qualitativas e quantitativas para diversos
produtos alimenticios, inclusive o café
(OLIVEIRA et al., 2020; SANTQOS, 2005).
Os espectros de infravermelho do café
possuem indimeras bandas de absorcéo
refletindo sua grande complexidade
quimica. Porém essa técnica gera uma
quantidade considerdvel de dados, a qual
necessita de tratamento por meio de
técnicas matematicas adequadas como a
quimiometria e a adocdo de métodos de
anélise multivariada a fim de extrair a
maior quantidade de informacdes possiveis
(SANTOS, 2005).

Tendo em vista a diversidade
guimica que os diferentes genoétipos de C.
canephora podem apresentar, e
consequentemente influenciar na qualidade
final da bebida, este trabalho teve como
objetivo testar a eficiéncia da técnica de
espectroscopia do infravermelho para
correlacionar possiveis relagdes entre
propriedades genotipicas e 0s constituintes

quimicos do café. A relevancia do presente
estudo para o setor cafeeiro estd conexa a
geracédo de renda para o produtor rural, que
de posse do conhecimento  dos
constituintes de sua matéria-prima, podera
em um futuro préximo escolher variedades
de café com base no potencial quimico a
fim de obter um produto de qualidade
sensorial promissor.

2 MATERIAIS E METODOS
2.1 ORIGEM E PREPARACAO DAS
AMOSTRAS

As matérias-primas selecionadas
para a realizacdo dos experimentos foram
constituidas por cafés da espécie Coffea
canephora — gendtipo “LB1”, que compde
a cultivar Monte Pascoal (PARTELLI et
al., 2020), e o gendtipo “02” que compde a
cultivar Emcapa 8111 (BRAGANCA et
al., 2001).

Os gendtipos foram obtidos de trés
propriedades rurais localizadas no norte do
Espirito Santo, nos municipios de S&o
Gabriel da Palha (SGP) — Representado
pelo Gendtipo ‘02°, Pinheiros (P) -
Representado pelo gendtipo ‘02°, e Séo
Domingos do Norte (SDN) — Representado
pelo gendtipo ‘LB1’. Os frutos do café
foram colhidos quando atingiram 90% de
maturacdo. Foi realizada uma colheita
seletiva com uso de peneiras e
posteriormente foram processados por via
umida.

Apbs o periodo de descanso das
amostras depois da secagem (45 dias), 0s
cafés foram classificados de acordo com a
metodologia da Autoridade de
Desenvolvimento do Café de Uganda
(UCDA, 2010) por tipo e peneira. A torra
foi realizada apenas com os grdos de café
que passaram pela peneira n® 13 up. As
amostras foram preparadas de acordo com
a metodologia da Autoridade de
Desenvolvimento de Café de Uganda. A
torrefacdo foi realizada em torrador
Probatino da marca Probat com conjunto
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de discos Agtron-SCA. O ponto de torra
dessas amostras foi definido com base na
cor do gréo entre as cores determinadas
pelos discos manuais da Agtron # 65 e # 55
para cafés especiais (UCDA, 2010). Todas
as amostras foram torradas de 9 a 10
minutos.

2.2 ANALISE DE INFRAVERMELHO

Neste trabalho foram utilizadas 34
amostras de café torrado e os espectros de
infravermelho na regido do médio foram
obtidos em um espectrometro modelo Cary
630 FTIR do fabricante  Agilent
Technologies, num  acessorio ATR
(Reflexdo Total Atenuada do inglés,
attenuated total reflectance) de diamante
com angulo de reflexdo de 45°, 1 mm de
diametro, 200 pm de area ativa e
aproximadamente 2 um de profundidade
de penetracdo na amostra, utilizando um
detector de reflectancia de Seleneto de
Zinco (ZnSe). O espectro registrado foi
obtido como a média de 8 varreduras
consecutivas, com resolucdo de 4 cm™ na
faixa de trabalho de 4000 a 630 cm™.

2.3 TRATAMENTO QUIMIOMETRICO
DOS DADOS

Os espectros originais foram
organizados em uma matriz, onde cada
réplica foi considerada como uma amostra.
Todos os calculos foram executados no
software Matlab versdo R2013a e
Microsoft Excel versdo 2016.
Anteriormente a aplicacdo das ferramentas
quimiométricas ao conjunto de dados,
foram aplicados como recursos de
tratamento dos dados a correcdo do
espelnamento  multiplicativo (MSC -
multiplicative scatter correction). Os dados

foram centrados na média e posteriormente
submetidos a analise exploratoria por meio
da técnica multivariada de andlise
discriminante por minimos quadrados
parciais (PLS-DA).

A analise discriminante por minimo
quadrados parciais (PLS-DA - Partial
Least Squares Discriminant Analysis) é um
método de regressdo combinado com uma
técnica de classificacdo. Diferente das
metodologias de reconhecimento de
padroes ndo supervisionados (PCA), o
PLS-DA maximiza a separagdo entre
classes pré-definidas, em vez de explicar as
variagOes dentro de um conjunto de dados,
ou seja, 0 PLS-DA calcula a probabilidade
de cada amostra pertencer a uma
determinada classe (WONG et al., 2013).

Em relacdo ao PCA, o modelo
PLS-DA é preferivel para discriminagéo de
amostras, visto que o segundo possui a
capacidade de fornecer uma classificacao
mais precisa do que o primeiro, do qual s6
identifica diferencas bruscas de direcéo
nédo distinguindo a variabilidade detalhada
entre as classes (CANTARELLI et al.,,
2015).

3 RESULTADOS E DISCUSSAO

Com o propdsito de classificar as
amostras quanto ao genétipo, aplicou-se o
método de reconhecimento de padrdo PLS-
DA ao conjunto de dados. Objetivando
avaliar o modelo construido, foram obtidos
os parametros de classificagdo, tais como
taxa de acerto e erro, especificidade e
sensibilidade das classes, exatiddo e
prevaléncias.
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Tabela 1 Parametros estatisticos obtidos no ajuste, valida¢do cruzada e teste para avaliagdo
do modelo de classificacao das classes construido. Classe 1, representado pela propriedade em
Sdo Gabriel da Palha e gendtipo 02; Classe 2, representado pela propriedade em Pinheiros e
gendtipo 02; Classe 3, representado pela propriedade em Sdo Domingos do Norte e gendtipo

LB1.
Ajuste Validacéo cruzada Teste
Taxa de erro 0,05 0,11 0
Modelo Acerto 0,95 0,89 1,00
Exatidao 0,94 0,85 1,00
Sensibilidade 1,00 1,00 1,00
Classe 1 Especificidade 0,95 0,9 1,00
Acuracia 0,9 0,83 1,00
Sensibilidade 0,97 0,8 1,00
Classes Classe 2 Especificidade 0,96 0,94 1,00
Acuracia 0,94 0,87 1,00
Sensibilidade 0,84 0,77 1,00
Classe 3 Especificidade 1,00 0,94 1,00
Acurécia 1,00 0,87 1,00
Fonte: Autor
Uma etapa fundamental na os valores de validacgéo cruzada

construcdo do modelo PLS-DA é a
determinacdo do numero correto de
variaveis latentes, uma vez que estas
modelam as fontes de variabilidade dos
dados relevantes. [Essa escolha é
comumente  realizada  utilizando a
validacdo cruzada das amostras de
calibracdo, onde algumas amostras séo
separadas em um conjunto de predicéo e 0s
modelos sdo construidos com as demais, 0
erro obtido por esses modelos é calculado,
e escolhe-se 0 numero de VL com menor
erro.

apresentaram uma taxa de erro de 11%, foi
possivel concluir que este modelo
apresentou uma considerdvel separacao
entre as classes, visto que os resultados de
exatiddo, taxa de acerto, especificidade,
sensibilidade e acuracia ficaram todas em
100% para o teste.

Esses trés ultimos parametros,
embora as vezes possuam 0 mesmo nome,
diferem dos pardmetros empregados em
modelos quantitativos. Em problemas de
classificacdo, a sensibilidade & possuir a
aptiddo de classificar  corretamente
amostras positivas dado que elas sao
realmente positivas. A especificidade
(também denominada seletividade) é a
habilidade do modelo em identificar
corretamente as amostras negativas dado

Outra etapa muito importante é a
etapa de validacdo/teste do modelo de
classificacdo empregando amostras
externas, ou seja, que ndo foram
empregadas na etapa de treinamento.

Nessa etapa, se 0 numero de variaveis
latentes escolhido na etapa de treinamento
ndo for adequado, a classificacdo das novas
amostras ndo sera correta (SANTANA et
al., 2020). Embora no estudo em questao

que elas sdo negativas. A acuracia por sua
vez € um parametro estatistico que fornece
um Unico valor global para medir o
desempenho do modelo de classificacdo
(LOPEZ et al. 2015).
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Prosseguindo com a anélise dos dados, na
figura 2 é apresentado o grafico de resposta
fornecido pelo método PLS-DA de

H 2
| N |
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discriminagdo das amostras atraves dos
parametros fisico-quimicos.

Figura 1 Resposta Calculada pelo método PLS-DA das classes de Sdo Gabriel da Palha
(gendtipo ‘LB1’); Sdo Domingos do Norte (genotipo ‘02’) e Pinheiros (gendtipo “027).
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Pelo grafico de resposta da PLS-
DA, para cada classe das amostras
classificadas entre SGP, P e SDN (Figura
2), € possivel observar que a maioria das
amostras, tanto de treinamento como de
predicdo estdo situadas na regido
delimitada por suas respectivas classes;
acima da linha pontilhada, situam-se as
amostras de SGB (gendtipo LB1) e, abaixo
da linha estdo as amostras de P e SDN
(gendtipo “02’). Essa disposicdo, configura
uma tendéncia de discriminacdo da classe
SGB das classes P e SDN.

A resposta da PLS-DA do estudo
em questdo colabora com o trabalho
conduzido por Marquetti (2014), onde o
mesmo conseguiu discriminar e tracar a
origem genotipica de gendtipos de café
arabica utilizando a espectrometria de infra
vermelho préximo. Embora os resultados
obtidos indiquem gue mesmo 0s genotipos
possuindo composi¢do genética similar, a
técnica de infra vermelho contém
informacodes importantes para

discriminacdo de amostras por gendtipo.
Na mesma linha, Scholz et al. (2011)
estudando as caracteristicas  fisico-
quimicas de graos verdes e torrado de café
arabica, observaram diferencas
significativas na composicdo fisico-
quimica e nas caracteristicas da bebida dos
cafés de cada local em funcdo do material
genetico.

Essa diferenca pode ser explicada
devido a existéncia de diversos genotipos
de café disponiveis, os quais grande parte
foram obtidas através do melhoramento
genético. O desenvolvimento  desses
gendtipos busca essencialmente obter
graos mais produtivos e adaptados a vérias
condi¢des climaticas, de solo e também
resistente  a pragas e  doencas,
proporcionando a melhoria da qualidade
(SERA et al., 2001). A \variabilidade
genetica existente entre gendtipos em
interagio com o ambiente interfere
quantitativa e qualitativamente  nos
componentes quimicos e nas caracteristicas
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fisico-quimicas dos grdos de café
(MALTA; CHAGAS, 2009; SCHOLZ et
al., 2011).

Sobre as regibes  espectrais
identificadas neste estudo, as classes
avaliadas apresentaram algumas regides
em comum como o intervalo de 4000 a
2750 cm™ que segundo Lopes (2004)
corresponde a  estiramentos O—H
presentes em alcoois e acidos carboxilicos,
N—H de aminas e amidas, além de
estiramentos C—H presentes em grupos
hidrocarbonetos. O  gendétipo LB,
destacou-se pelo pico de 1461 cm™, o qual
esta relacionado com bandas atribuidas aos
acidos clorogénicos. Confirmando o0s
resultados obtidos por (Fioresi et al.,
2021), onde os autores identificaram o0s
mesmos estiramentos de acidos
clorogénicos para café conilon. De acordo
com Fernandes et al (2001), na torracdo, 0S
compostos fenodlicos sdo gradualmente
decompostos resultando na formacgdo de
volateis do aroma, materiais poliméricos
(melanoidinas) e liberacdo de CO2. O
acido clorogénico é hidrolisado a acidos
caféico e quinico cujos sabores, sdo mais
amargos e adstringentes do que dos outros
acidos, pois seu grupo ciclico é um fenol.
Um grande numero de compostos fendlicos
tem sido identificado em café torrado e
alguns deles sdo originados dos &cidos
clorogénicos.

Por outro lado, o gendtipo ‘02’,
representado pelas propriedades SGP e P,
apresentaram sinais representativos na
regido 885 a 895 cm indicando a presenca
de um grupo do tipo >C = CH2 - o sinal
estd presente em compostos como f-
pineno, limoneno e canfeno (BUTEAN et
al., 2019). O limoneno e o B-pineno tem
sido relatado na casca e no fruto de alguns
gendtipos de café ardbica e conilon, e sdo
considerados compostos volateis
antagbnicos a broca (Hypothenemus
hampei) do café, (Cerna-chdvez et al.
2019; Sera et al., 2010).

A sutil  variabilidade genética
representada na composicéo fisico-quimica

dos gendtipos estudados, abrem
perspectivas para o aprofundamento do
campo de estudo. A discriminagdo de
diferentes compostos volateis por meio do
genotipo pode auxiliar os programas de
melhoramento a selecionar individuos com
base na expressdio de determinados
compostos  fisico-quimicos, seja para
melhoria da qualidade da bebida ou até
mesmo na resisténcia as pragas e doencas.

Outra possibilidade vislumbrada
com o proveito da técnica de infra
vermelho para discriminagdo de gendtipos
diz respeito a construcdo de marcadores
quimicos para caracterizacdo de distintos
gendtipos para identificacdo geografica
(1G).

Os gendtipos de conilon
disponiveis, sdo o resultado de décadas de
interacdo entre genética e ambiente e,
portanto, possuem caracteristicas fisicas,
quimicas e sensoriais que podem ser
consideradas distintas e Unicas. Assim,
uma IG pode garantir alguns beneficios
econdmicos, tais como agregacgédo de valor
ao produto, aumento da renda do produtor,
acesso a novos mercados internos e
externos, insercdo dos produtores ou
regibes desfavorecidas, preservacdo da
biodiversidade e recursos genéticos locais
e a preservacdo do meio ambiente
(BRUCH et al, 2012). Para tanto, torna-se
necessario a caracterizacdo de mais
genotipos, afim de formar uma base solida
de dados que além de discriminar 0s
genotipos, também consiga apontar a
funcionalidade do composto presente no
acesso.

Por fim além destes fatores citados,
consideramos o0 potencial para estudos
relativos a qualidade sensorial em
detrimento dos genotipos e dos descritores
sensoriais, visando uma compreensao mais
ampla a respeito do efeito genotipico sobre
a qualidade final.
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4 CONCLUSOES

A técnica de espectroscopia no
infravermelho associada analise
multivariada PLS-DA mostrou-se
adequada na identificacdo da composicao
quimica oriunda os gendtipos estudados.
Os resultados da andlise exploratéria
mostraram a capacidade da técnica em
discriminar em diferentes grupos o0s
gendtipos ‘LB1’ e ‘02’, sendo este ultimo
representado por duas propriedades, 0s
quais apresentaram o resultado da PLS-
DAS similares, reforcando a acuracia do
teste.

Embora o presente trabalho
expresse a necessidade de avalicdo de
outros genotipos, foi possivel demonstrar o
potencial uso da técnica de espectroscopia
no infra vermelho na discriminagdo de
gendtipos de café conilon (Coffea
canephora). As informacOes obtidas
deverdo ser uteis para 0s programas de
melhoramento genético no processo de
selecdo de caracteristicas de interesse de
novos @enotipos promissores a serem
lancados.
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