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Resumo:

O valor do café a ser vendido para o mercado da bebida espresso, muito popular na Italia e apreciada também em outros
paises do mundo — inclusive agora no Brasil — estd principalmente na qualidade sensorial dele, tradicionalmente avaliada por
prova de xicara. O custo dessa atividade ¢ alto vista a necessidade de uma equipe de degustadores experientes para julgar muitas
amostras por dia. Na pratica industrial seria atil um método instrumental, rapido e ndo destrutivo, para rejeitar @ priori aquelas
amostras que a equipe descartaria inevitavelmente.

Desenvolvemos um processo para avaliar a credibilidade das previsdes obtidas pela correlagdo do mérito sensorial de
muitas amostras com seus espectros no infravermelho proximo. No prazo de sete anos foram coletados 3438 espectros, entre os
quais escolhemos 1753 para construir uma biblioteca. Testamos duas técnicas para fornecer equagdes de calibragdo: regressdo
classica pelo método dos minimos quadrados, e regressdo local selecionando por cada amostra os espectros vizinhos mais
adaptados. Os melhores resultados chegaram da segunda técnica, demonstrando-se bem adequados para uso industrial.
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PREDICTION OF ESPRESSO COFFEE QUALITY BY NIR (NEAR INFRARED SPECTROSCOPY)

Abstract:

Espresso coffee value stems mainly from its sensory quality, as traditionally determined by cup-testers’ panels. Since this
approach is time-consuming and expensive, the number of tested samples per day is often inadequate to meet with industrial
needs. An instrumental screening procedure, able to discard a priori undesirable samples likely to be rejected by the panel, would
be therefore of help if rapid, non destructive, and reliable.

We developed a procedure for checking the reliability of predictions obtained examining a large number of Near Infra Red
spectra with the related sensory Merit data. From a total of 3438 raw coffee samples from Brazil, collected over a seven year
period, 1753 samples were chosen to build a library. We studied predictions based on global calibrations and by local data base
regression, selecting appropriate neighbours to an individual calibration for each sample. Results show that the latter technique
performs better than global calibration by partial least squares regression, and is precise enough for industrial purposes.
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Introducao
Qualidade do café

O café, freqiientemente mencionado como a segunda mercadoria mais negociada depois do petroleo, ndo é necessario para
a nutrigdo mas, apreciado pelo seu gosto agradavel, além dos seus efeitos fisiologicos contrarios a sonoléncia e favoraveis a
performance. A avaliagdo da qualidade ¢ importante em ambos estes ambitos para satisfazer o consumidor com um produto
aprazivel e saudavel. Isto vale sobretudo, para o café espresso (Illy & Viani, 2005), um modo de degustar a xicara de café que
ganha popularidade no mundo inteiro gragas ao maior impacto sensorial que exerce sobre o consumidor, quando comparado com
outras técnicas de preparo (Petracco, 2001).

Devido a complexidade da estrutura da semente, e ainda mais a do gréo apds a torrefagdo, sdo necessarias analises
primarias capazes de examinar familias de compostos quimicos pouco conhecidos. Hoje em dia o enfoque quimico na esfera
sensorial toma proveito do desenvolvimento de métodos analiticos sempre mais sofisticados, onde as partes por bilhdo de aromas
volateis nao constituem uma fronteira aos limites de deteccao (Vitzthum, 1999).

Analise sensorial

Por quanto possam ser avangadas as técnicas instrumentais, a degustagio tradicional permanece a ferramenta derradeira do
controle de qualidade. A razao pela qual o café se tornou tio popular, a ponto de ser a segunda bebida mais consumida apos a
agua, € o seu aroma, ou melhor, o seu impacto sobre o conjunto dos nossos sentidos. A avaliagdo sensorial, antigamente
considerada coisa magica ja que “gostos, cores ¢ amores nio se discutem”, atualmente ganhou a dignidade de ciéncia respeitada,
com resultados confiaveis (Meilgaard, Civille & Carr, 1999).
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Na pratica industrial, ¢ necessaria uma maneira objetiva de avaliar a qualidade do produto, mas sobretudo, a constincia de
tal qualidade no tempo e nas variagdes do processo. A “ferramenta” mais utilizada é uma equipe de provadores, sejam
experientes em café, sejam consumidores normais as vezes apds um treinamento basico (ICO, 1991).

A raz8o pela qual se usa mais de uma pessoa € obvia: o risco de erros por mau-humor, resfriados, ou leves doengas de uma
pessoa € minimizado utilizando uma média aritmética. Outra vantagem da equipe ¢ a sinergia conquistada pela discussao
transparente das caracteristicas das amostras entre os provadores: assim, se pode obter maior quantidade de informagdo gragas as
sensibilidades pessoais com diferentes limiares de percepgdo individuais. Infelizmente, este processo possui custos elevados, ja
que as sessoes nao podem ser muito longas ou freqiientes ao longo do dia, quando depois da primeira diizia de xicaras a fadiga se
torna critica. O fato acontece particularmente com o espresso, onde se encontram muitas goticulas de 6leo emulsionadas
(Petracco, 1989) que permanecem fixadas na lingua por algum tempo. Portanto, a industria se dedica a utilizar bancos de dados
sensoriais como elementos experimentais Uiteis para a calibragdo de aparelhos de pré-selecdo.

Examens instrumentais

Espectroscopia NIR ¢ um bom exemplo de técnica de identificagfio rapida e ndo destrutiva. E baseada na medigdo da
absorgao de luzes monocromaticas no infravermelho proximo, cuja energia ¢ dissipada no material examinado, por movimentos
moleculares de rotagdo e vibrago, até transformar-se em calor (Murray & Williams, 1987). Os padrdes de absor¢ao contém
muita informagdo implicita sobre a reagdo molecular sob agdo de varios comprimentos de onda. No caso de materiais s6lidos
opacos, pode ser aplicado de preferéncia o procedimento conhecido como Reflexdo Difusa. Ja que a radiacdo infravermelha pode
penetrar alguns milimetros no material, acreditamos que o termo “Transflexdo” descreve melhor a técnica aplicada neste trabalho.

A transflexdo ja foi utilizada no passado para obter previsdes multiplas de varias caracteristicas quimicas, depois de
calibrar os aparelhos pelas correlagdes estatisticas com métodos tradicionais de analise, que consomem tempo excessivamente.
Este método secundario foi largamente utilizado para produtos de agricultura (Shenk, 1992) e também para o café (Davrieux et
al., 2001; Downey & Boussion, 1996; Guyot, Davrieux & Vincent, 1993), até para dados sensoriais (Feria-Morales, 1991).

Objetivo do trabalho

Neste trabalho, utilizamos dados de transflexdo para prever uma nossa variavel privada de qualidade: o Mérito, com o alvo
de avaliar grandes nimeros de amostras de café ouro em graos. Isto apenas como andlise preliminar a tradicional prova de xicara.
De fato, nossa intengdo néo ¢ absolutamente de substituir por uma maquina os provadores, mas sim de protege-los através de um
“escudo” capaz de arcar com o risco de perder amostras boas (raras em algumas safras) eliminando ao mesmo tempo aquelas
amostras ruins que teriam sido rejeitadas pela equipe.

Material e Métodos
Materiais

Alguns milhares de amostras de café ouro comercial de diversas origens foram examinadas no prazo de sete anos num
aparelho NIRSystems 6500 analyser (Foss Tecator) equipado com uma célula translacional de apresentacdo da amostra. Esta
célula permite muitas leituras de aproximadamente 100 g de grdos de café cru, o que constitui o tamanho correto para torrar e

degustar uma amostra. Logo, cada amostra foi processada com o procedimento espresso descrito na literatura (Petracco, 2000) e
avaliada pela equipe 1 no que diz respeito a varios atributos inclusive o Mérito.

Métodos

Espectros, com 1050 data points desde 400 a 2498 nm em passos de 2 nm, foram elaborados no computador pelo

programa WinlISI II version 1.50 (InfraSoft International). Construimos uma biblioteca de produtos com 1753 espectros de cafés
brasileiros selecionados a partir de 3438 amostras, conservados depois da eliminacgo de alguns deles evidentemente estrangeiros
e reduzindo a densidade nas 4reas mais populosas (vide Fig.1).

Fig.1 Grafico xyz da biblioteca nas trés primeiras componentes principais



Para prever o Mérito, avaliamos varias opgdes para calibrar, ou seja, para estabelecer uma correlagdo entre a resposta do
instrumento e os valores analisados nas amostras. Correlacionamos os espectros com as notas Mérito obtidas pela equipe,
aplicando técnicas de calibragdo multi variadas baseadas no algoritmo PLS (Partial Least Squares), uma versdo melhorada da
poderosa ferramenta de reduc@o de dimensoes PCA (Principal Components Analysis) (Beebe, Pell & Seasholtz, 1998).

Para comparar, implementamos inicialmente o método mais convencional chamado de Global Calibration (GLOBAL), o
qual estabelece uma unica equagdo de regressao utilizando todas as amostras da biblioteca. Ademais testamos um recente método
chamado Local Calibration (LOCAL), cujo alvo ¢ de selecionar numa biblioteca um certo numero de vizinhos, aqueles com
espectros mais proximos a uma amostra incognita em base a sua distancia como definida por Mahalanobis (1936). Os vizinhos
sdo utilizados para produzir uma equagdo dedicada a cada amostra individual. Em ambas tentativas previmos um conjunto de
1447 amostras incognitas (fest set) restringindo os comprimentos de onda a um intervalo privado de somente 84 pontos, como
sugerido pelas nossas experiéncias precedentes.

Resultados e Discussao

O método de calibragdo local tem sido desenvolvido para avaliar grandes quantidades de dados (espectros e valores
analisados), usando o conceito de previsao de amostra individual em tempo real (Shenk, 2000). Ja foi demonstrado que este
método fornece, com PLS, resultados tdo bons como as técnicas tradicionais (Barton et al. 2000).

Estatisticas de validacdo

A tabela numero 1 mostra a estatistica das previsdes, LOCAL comparada com GLOBAL:

Standard Error of Prediction (SEP) Regression Slope R-squared
LOCAL 0.910 0.587 0.400
GLOBAL 0.949 0.436 0.308

Tab. 1 Estatisticas de previsdes obtidas pelos dois métodos

Os dados R ao quadrado podem parecer pouco significativos, se comparados a aqueles usualmente obtidos com componentes
quimicos; entretanto isto ndo surpreende quando se considera que os espectros de café cru sdo utilizados para prever a qualidade
de uma bebida de café, preparada através de uma série de operagdes: torrefagdo, moagem, extracdo, degustagdo. Além disso,
trabalhamos com varidveis sensoriais, que acostumam ser influenciadas por erro experimental entre sessdes, ou entre provadores.

Avaliagdo das previsoes

Avaliamos o desempenho de nossas previsdes separando as 1447 amostras em duas classes conforme seus Méritos: a
primeira, que inclui as que estdo abaixo de um limiar (cutoff), contém aquelas amostras que seriam eliminadas a priori num
ambiente industrial, sem tampouco passar pela equipe. Definindo que uma amostra seria aceita como “good” (boa) pela equipe
quando maior que um Mérito dado, calculamos o percentual de amostras eliminadas que teriam sido avaliadas como good, e as
definimos como “missed good coffees” (cafés bons perdidos), ou seja boas amostras de café que ndo conseguimos nos vincular.
Paralelamente, o niimero de amostras que seriam consideradas “no good” (ruins), dividido pelo total das amostras eliminadas, foi
chamado “bypassed bad coffees’ ou seja amostras ruins das quais nds evitamos o incomodo de uma degustac@o desnecesséria .

Estimativa do desempenho

A variagdo dos missed good coffees e dos bypassed bad coffees em func@o do parametro cutoff ¢ ilustrada na figura 2, cujo
uso sugerimos como uma curva operativa onde, escolhendo um cutoff, se pode estimar o desempenho de uma previsdo feita por
LOCAL, em termos de incomodo evitado ao degustador ao custo de perder algumas boas amostras.
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Fig 2. Curva operativa para estimar o desempenho da previsdao
Comparacio dos algoritmos para a calibracio

Um exercicio similar foi feito com as previsdes pelo GLOBAL. Na figura 3, onde sdo comparadas as curvas operativas de
ambos algoritmos, se pode ver como a previsdo pelo LOCAL consente maior economia no intervalo interessante para a pratica
(ao redor do cutoff 3). As perdas de amostras boas sdo parecidas. O conjunto destes resultados evidencia que a técnica de
regressio LOCAL desempenhou sua tarefa com melhor éxito que a calibragdo GLOBAL, mostrando-se adequada a industria de

torrefagéo.
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Fig 3. Curvas operativas das previsdes LOCAL e GLOBAL, comparadas no intervalo industrial

E util destacar que seja perdas que ganhos crescem monotonicamente com o aumento do cutoff (vide Fig.4, obtida pela
combinagdo das duas curvas da Fig.2 eliminando o parametro cufoff). Isso significa que um cutoff ideal ndo existe: ¢ sempre
necessario um compromisso que depende de varios fatores entre os quais disponibilidade de recursos ou perda aceitavel.
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Fig.4 Grafico do desempenho das previsdes mostrando a percentual de perdas em fungdo da economia de incomodo.

Conclusdes

Limitando-nos a considerar o prazer sensorial, poucas experiéncias quotidianas podem competir com uma boa xicara de
café, cujo valor ¢ determinado pelo conjunto de seus impactos sensoriais. Neste contexto, o café espresso é o que oferece ao
consumidor a mais poderosa experiéncia, mesmo sendo dificil produzir uma xicara de excelente qualidade. A ferramenta que
garante essas caracteristicas, a equipe de degustadores, custa caro em termos econdmicos e de tempo; conseqiientemente pode se
verificar que o niimero de amostras avaliadas por dia ndo satisfaca as necessidades industriais mais ambiciosas.

Seria ideal dispor de um método instrumental para rejeitar a priori aquelas amostras que a equipe rejeitaria
inevitavelmente: ele deve ser, além de rapido e ndo destrutivo, confiavel. Certamente a espectroscopia de transflexdo preenche os
dois primeiros pré-requisitos, enquanto a confianga deve ser demonstrada por um procedimento de avaliagdo. Neste trabalho
pretendemos mostrar como configurar um procedimento deste género, capaz de estimar o desempenho da espectroscopia NIR,
aplicada as amostras de café ouro, nas previsoes de qualidade da bebida café espresso.
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