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Analitica, precisay Analisis cualitativo y
reproducible cuantitativo

l

Industria agroalimentaria,

farmaceéutica, quimica,
petroquimica, medicina

Burns & Ciurczak, 2007; Garcia Olmo, 2009a; Williams & Norris, 1987



Técnica NIRS

Analisis rapido o inmediato de una

muestra 1

2y 3 minutos

Resultado de multiples
constituyentes

l

Bajo costo

Poca o ninguna manipulacion de
la muestra

No genera residuos peligrosos

Garcia Olmo, 2009a; Garrido, A., de la Roza, B., & Puigdomenech, A., 1999;
Garrido-Varo et al., 2004; Perezmarin et al., 2007



La medicion de la longitud de onda e intensidad de la
absorcion de la luz infrarroja cercana, que realizan
determinados componentes quimicos de la muestra

Valenciaga, 2006

Espectro electromagneético

.. Luzvisible InfrarrOJo

Infrarrojo Ondas de radio
NIR| MR | FR

Rayos
gamma

Rayos-X ‘ uv Radar TV FM AM
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Espectroscopia de Infrarrojo Cercano

Las bandas y sobretonos de absorcion

La radiacién NIRS vibra
a la misma frecuencia
especifica (longitudes
de onda)

Con los enlaces moleculares
de la muestra analizada

Interaccion energia y la materia
Ley de Lambert —Beer. Absorbancia esta directamente
relacionada con la concentracion del analito.

Los enlaces que presentan una mayor absorcion en la
region NIRS son C-H, N-Hy O-H, debido a la diferencia
de peso atomico entre los dos atomos

La absorcion

La energia de la
radiacion incidente

Lareflejada

Luz incidente

Excitar sobretonos y
combinaciones de vibraciones

(Alomar & Fuchslocher, 1998; Bertrand & Dufour, 2006; Garcia Olmo, 2009a; J.S.
Shenk, M.0. Westerhaus, P. Berzaghi, 1997; Valenciaga, 2006; Williams & Norris, 1987



Composicion

Quimica del café

Calidad sensorial
del café

Café almendra
Fisicas
Quimicas

l

Trasformadas en
el proceso de
Tostacion

o,
g~

(De Luca et al., 2016; Osorio et al., 2021; Puerta Q. & Echeverri G., 2019;
Vitorino et al., 2001



Composicion
quimica del
cafe

Fraccidn lipidica
Lipidos y los dcidos grasos
libres

* Transporte de aromasy

las vitaminas liposolubles

(protegen al grano de la
oxidacion
® Cuerpo de la bebida

Acidos clorogénicos
totales

Precursores del sabor
Amargo

Cuerpo

Astringencia

Acidez

Alcaloides

Cafeina, trigonelina y
teobromina

* Cafeina contribuye solo
con el 10% del amargo

Acidos organicos
Citrico, malico, oxalicoy
tartarico

Acidez de la bebida
Sabor y aroma

Azucares

Sacarosa, fructosay
glucosa

® Caramelizacion
® Dulzor
® Sabor

Compuestos

volatiles

Mas de 900 compuestos
volatiles formados durante
la tostacion.

Responsables del aroma
del café.



Tostacion B Fisicos m) Quimicos

S.eca.do 5@?03 Aumentan el Cambio completo
DS EIEIO volumen 50-80% en el contenido del
contenido de eTano

humedad 15-20% Perdida de peso 11-

Tostado 150°C: 20%

generar productos

- Estructura es fragil
volatiles

Descomposicién 180- Cambio en el color

200°C: crepitacion,
liberacion del aroma
y la caramelizacion

(De Luca et al., 2016; Osorio et al., 2021; Puerta Q. & Echeverri G., 2019; Vitorino et al., 2001



Color

Ocurre durante la - Aroma Reaccion de Malllard

tostion del café ,
cambio  Cuerpo del café

El grupo carbonilo (c=0) del azticar reacciona con el
J] grupoamino (H,N-R) del aminoacido produciendo

glucosamina
«Qs'&xzf + I T°140 2 180°C ."Y&g&:f\,
pH 6 -8
Glucosa Aminoacido Glucosamina + agua

2 La glucosamina experimenta un reordenamiento
Amadori, produciendo una cetosamina

‘%)\o AMADORI 3 :x

Glucosamina Cetosamina

maneras, dependiendo de las condiciones para
formar melanoidinas

R

Melanoidinas

Las cetosaminas pueden reaccionar de diferentes



Quimiometria

Disciplina de la quimica analitica
que mediante el uso de métodos
estadisticos matematicos

Disefia o
selecciona

Maxima informacién
relevante a partir de
datos quimicos

Métodos de analisis multivariante

Estimar cualquier propiedad
de la muestra—
fisicas o quimicas

Multiples variables
espectrales

valores de absorbancia a
diferentes longitudes de onda

Garcia Olmo, 2009b; Garrido-Varo et al., 2004; Martens & Naes, 1992; Perezmarin et al., 2007



Quimiometria

Técnica NIRS

Calibracion o modelos de prediccion

Cuantitativo
Relaciona
|
I I
Datos Valores de los
espectrales contenidos
quimicos

Cualitativo

El analisis discriminante
Clasifica las variables

Diferenciar a los grupos o
clases

Garrido et al., 1997; Garrido-Varo et al., 2004; J.S. Shenk, M.O. Westerhaus, P. Berzaghi, 1997; Perezmarin et al., 2007.



Quimiometria

Técnica NIRS

Calibracion o modelos de prediccion

Garantizar la confiabilidad de la calibracion del equipo (modelo
matematico)

1. El muestreo establecido debe permitir la mayor
variabilidad de caracteristicas

2. El numero de muestras a analizar, las
cuales no pueden ser menor de 100

3. La calidad y la confiabilidad de los datos de
referencia

Isaksson & Nees, 1988; J.S. Shenk, M.0. Westerhaus, P. Berzaghi, 1997; Perezmarin et al., 2007



NIRS y Café

Composicion Analisis

.. Clasificacion Adulteraciones .

quimica suelos y foliar
+ Cafeina » Atributos » Mezclas de café * Suelos: M.O, pH,
* Trigonelina sensoriales tostado P, K, N, Al
» Lipidos e (Gradosde (especies)

totales tostion « Mezclas con * Foliar: P, K, Mg,

+ Sacarosa + Origen otros productos Ca, N
* Humedad * Roya

e Ocratoxina A

Tailandia, Indonesia, Sumatra, Tanzania, Bruselas, Inglaterra, Costa Rica,
Honduras, Colombia




NIRS - Cenicafé

Cenicafé
Determinacion del
contenido de los
compuestos quimicos
Colombia, Caturra,
Borbon y tipica.

Identificacion de
origen
Departamentos de
Narifio, Cauca, Huila,
Santander, Tolima y
Sierra Nevada

1997 - 1999 2003 - 2009

Cenicafé — IRD
Composicion quimica
del café verde como
factor discriminante
entre genotiposy
localidades

Caracterizacion
quimica

Departamentos
Caldas y Huila

Composicion quimica
Validacion curvas de
calibracion Café
almendra

Composicion quimica
Desarrollo de modelos de
determinacién de 13
compuestos quimicos

- Café almendra

- Café tostado

) ) )

de

L . Caracterizacion calidad
Caracterizacion calidad

Modelo de clasificacidon
regional para 10
departamentos de
cafeteros

Modelo de prediccion
para predecir el café
verde con y sin defecto
sensorial

Modelo matematico
para predecir la
humedad en café verde

y cps



* Determinacién de compuestos
quimicos café almendra

* Proceso de Investigacion
cientifica

o

NIRS
aracterizaciéon Quimica

Q)

Caoficultor ® Caracterizaciones regionales

s
O ® ® E

I

»-4
alma « Determinacion de compuestos
quimicos Tostado

Clasificacién del café con

o ® ® @
%
e

|
o

y sin defecto sensorial

/

i * Predecir el origen regional

Soluble Tostado Trillado

Puerto

CAFECERT

®
®
<

Informe de Sostenibilidad
“ FNC 2019



Materiales y Metodos




1. El muestreo establecido debe permitir la mayor
variabilidad de caracteristicas

Materiales
y M Eto d O S Localizacion

Departamento Municipios Numero
Antioquia 10 10
Caldas 8 10
Cauca 10 10
Cesar 7 10
Huila 9 10
La Guajira 6 10
Magdalena 2 10
Narifio 8 10
Santander 10 10
Tolima 10 10

Total general 80 100




2. El numero de muestras a analizar, las cuales
no pueden ser menor de 100

Materiales

Determinacion
1 de compuestos
quimicos
clegg ;iizitéiz ® 9 Analisis NIRS
Determinacion
. 85 Agtron de,CO'mpuestog
quimicos
3 Tostion ‘55 Agtron

Claro 95275 Medio 65a55 0scuro 45a 25

Analisis NIRS

_I- ﬂlnlﬂ BBl 300 muestras




Métodos

3. La calidad y la confiabilidad de los
datos de referencia

Compuestos quimicos Metodologia Técnica /Equipo

Alcaloides
Cafeina Cromatografia liquida de alta eficiencia
Trigonelina [SO 20481:2008 (HPLC) acoplada a un detector de arreglo

de diodos (PDA)

Teobromina)

Azucares
Sacarosa Waters Application | Cromatografia liquida de alta eficiencia
Glucosa Notes: Analisys of (HPLC) acoplada a un detector de indice de

sugars LAH-0210 refraccion

Fructosa

Lipidos totales

Método AOAC 963.15

Gravimeétrico Soxhlet

Acidos grasos libres
Palmitico
Linoleico
Oleico
Estearico
Araquidico

AOAC 969.33

Cromatografia de gases (GC) acoplada a un
detector selectivo de masas (MSD)

Acidos clorogénicos
totales

AOAC 2003.05

Espectrofotometria (UV/VIS)

Laboratorio de Disciplina de Calidad




Verde

85 agtron

Escala SCA
Paleta de colores
(Carta Agtron) @ 55 Agtron

Patron de color basado . .
en la caramelizacion del 35 Agtron
azucar

Laboratorio de torrefaccion de muestras

Tostadora Probat BRZ eléctrica de muestras
Temperatura inicial de 200°C

Tiempo de tueste el requerido de acuerdo al
grado de tostion

Colorimetro

—

Espectrofotémetro de
reflectancia visible marca
QUANTIK

Establecer valores de color

precisos para cada grado de
tueste



Analisis por espectroscopia de Infrarrojo Cercano

Métodos

' * Laboratorio NIRS

Equipo NIRS XDS RCA — 202 de FOSS

| Longitud de onda de 400 nm — 2500 nm

Café almendra
. 110 g
Café tostado

" El analisis se realizé por
duplicado



Analisis por espectroscopia de Infrarrojo Cercano
Software quimiomeétrico Winlsi 5

4
MCtOdOS - Analisis local rapido para optimizacion de

modelos.

- Importa directamente los espectros y permite
abrir los archivos desde ISIscan.

- Tiene algoritmos de calibracion PLS y PCA

- Herramientas locales de gestion,
optimizacion y evaluacion de bases de datos.

- Programa de monitoreo para calibracion.

- Manejo de bases de datos locales

- Permite centrary seleccionar un programa

de estructuracion de la poblacion.

Software de Cosecha / De Gestién / De Andlisis AWX G2



Caracterizacion quimica 3




Grados de
tostion

Colorimetro - QUANTIK

Escala SCA ‘ Establecer valores de color

precisos para cada grado de

‘ . . tueste

300,0

250,0

200,0

150,0

100,0

50,0

0,0

Colorimetria

85 Agtron 55 Agtron 35 Agtron

® Media — Limite inferior de la media (95%) — Limite superior de la media (95%) |

Claro — 85 agtron Medio — 55 agtron Alto — 35 agtron

300 muestras



F]:.ac Ciéll Lipidos Totales

° /d. 16,0
6
Lipidica -
14,0
<130 <
Lipidos y los acidos grasos T120 -
= O <
E 11,0 -
Transporte y aromas del 6
café 9,0
Cuerpo de la bebida 6o
Transporte de vitaminas ' Verde 85 Agtron 55 Agtron 35 Agtron
hpOSOlUbleS (protegen al ® Media  =Li de la media (95%) =Ls de la media (95%)
grano de la oxidacion)
Verde Claro — 85 agtron Medio — 55 agtron Alto — 35 agtron
50,0 50,0
Palmitico Linoléico Oléico Estedrico Araquidico
45,0 = . . = 45,0
40,0 40,0
35,0 = 35,0
30,0 300 &
Q9 o
8250 250 8
8 o
5200 20,0 §
15,0 15,0
10,0 e ©® © o o o o o 10,0
-D 5,0 e o o o 50
0,0 00
Tl CE e T L TS

\g \ad o ¥ I
¢ P L ® @ P P @ P & P



Alcaloides

Cafeina contribuye solo
con el 10% del amargo

Porcentaije (%)

1,6
1,4
1,2
1,0
0,8
0,6
0,4
0,2

0,0

Cafeina
Verde 85 55 35
Agtron Agtron Agtron

Trigonelina Teobromina
Verde 85 55 35 Verde 85 55 35
Agtron Agtron Agtron Agtron Agtron Agtron

Claro — 85 agtron Medio — 55 agtron Alto — 35 agtron

Ky et al., 2001; Osorio et al., 2021; Puerta Q. & Echeverri G., 2019



Sacarosa

’ 8,00
6 o Al
Azucares oo X
6,00
£ 500
Dulzor o
O
Sabor 5
L, 5 300
Caramelizacion = 00
1,00 =
0,00 - =
Verde 85 Agtron 55 Agtron 35 Agtron
Claro — 85 agtron Medio — 55 agtron Alto — 35 agtron
Glucosa Fructosa
0,16
0,14 =
__ 0,12 ® =
X —
S 010 .
2 0,08
8 -—
o 0,06 —
o
0,04 ® —
— °
0,02 = ° ® = —
000 — =
Verde 85 55 35 Verde 85 55 35
Agtron Agtron Agtron Agtron Agtron Agtron

Ky et al., 2001; Osorio et al., 2021; Puerta Q. & Echeverri G., 2019



Acidos

/ °
Clorogenicos
Totales
4,0
Precursores del sabor 3,5 .
A‘margo 3,0
Cuerpo .
Astringencia X 25
Acidez .%
4§ 2,0 E
S 15 <
1,0 =
0,5
0,0

Verde 85 Agtron 55 Agtron 35 Agtron

Claro — 85 agtron Medio — 55 agtron Alto — 35 agtron



Desarrollo de modelos ; e



Tratamientos de datos
espectrales

« Estructura de la poblacion y seleccion espectral
Reduccion de ruido espectral
« Correccion de linea base

 Normalizacion

Regresion por componente

principales — PCA

Analisis
Espectral

an

* Analiza la variabilidad de los datos

* Los ordena de acuerdo a laimportancia

» Es muy eficiente para el andlisis espectral

* Eslabase para el desarrollo de otros modelos

File Mame: DAUSERSYSIS\DESKTOPYCENICAFEACALTOA01_QCO_TOSTADONOUTL_TTDO.CAL Spectra File File Date: Thu Oct 21 14:46:29 2021

Master Mo 20101457 Instrument Model: HDS Serial No: 20101457 Samples: 4 Deleted: o

Segment 1 400 -1038, 2 Segment 2 1100 -2438, 2

Position |Sample Number DelDate 400.00 402.00 404.00 40600 40800 410.00 412.00
1 RT3176 9/25/2020 08274 08710 0.9116 0.9475 03779 1.0023 1.0231
2 RT1-178 817201 11023 11376 1.1706 1.2000 1.2250 1.2458 1.2628
3 RT2-104 B/14/2020 0.9048 0.9445 0.9821 1.0156 1.0442 1.0 1.0875
4 RT3177 817202 0.8527 08328 0.9302 0.9635 09313 1.0154 1.0247




Desarrollo
del modelo

Valores del método de referencia

B = [} E F G H | J
Codiga | Cadigo d~ Departam~= Lip. Totale~ Cafeir> Teabromir= Trigonelin>— o0, 1 T
NIRS || la muest w7 x |7 = 4 A Al h h
63565 RT1-102 Narifio 14,46 1,49 0,07 0,61 0,81 42,59
6631 RT1-104 Narifio 15,53 1,69 0,08 079 0,85 ELE]
6646 RT1-106 Coldos 1415 1,39 0,06 0,48 0,45 45,07
6652 RT1-107 Coldos 16,41 1,33 0,07 0,68 101 39,80
6685 RT1-108 Coldos 14,96 1,37 0,07 079 1,30 2.0
6698 RT1-109 Coldos 1379 1,48 0,07 0,70 2,37 40,02
6711 RT1-110 Coldos 13,23 1,58 0,08 0,87 1,28 1,30
4750 RTI-111 Anfioguia 13,35 1,50 0,07 079 1,13 39,18
4755 RTI-112 Antioguia 13,27 1,86 008 0,85 1,30 41,60
4768 RTI-113 Caldos 16,52 177 008 074 076 4578
.7
Relacion Valores espectrales
File Name: DAUSERSMSISVDESKTOPSCEMICAFESCALT040_QCO_TOSTADOWNIRS-TTD_298 NIR Spectra File File Date: Tue 04
File ID: Generated by 5lzcan! Master Mo 30101457 Instrument Maodel #DS Serial Mo: 30101457
Mo, Data Paints: 1050
Segment 1 400-1098, 2 Segment 2 1100 - 2498, 2
Pasition |Sample Number Del| 400,00 402.00 404.00 406.00 408.00 410.00
1 RT1-100 1.0010 1.0355 1.0755 11077 11353 11581
2 RT1-101 0.9428 0.9783 1.m27 1.0427 1.0682 1.0832
3 RT1-103 0.9665 1.0052 1.0415 1.0738 11014 11242
4 RT1-104 0.9523 09913 1.0286 1.0612 1.0891 11121
g RT1-105 0.9213 09617 0,933 1.0326 1.0613 1.0881
B RT1-1068 03w 1.M36 1.05068 1.0837 1120 11354
7 RT1-107 0.3803 1.mas3 1.0561 1.0873 11143 11377
8 RT1-108 09723 1.010 1.0472 1.0755 11071 11283
‘3 o || =
File Mame: DJSERSNSISVDESKTOPWCEMICAFESCALT04011_QCO_TOSTADONCOFY OF COO_TTD_244.CAL Spectra and Constituent Data File File D ate: Tue Oct 26 17:20:25 2021 Last Update:  Tue Mar 08 15:20:50 2022
File ID: <none: Master Ma: 30101457 Instrument Model: =Ds Serial No: 30101457 Samples: 244 Deleted: 1] Constituents: 14
Mo. Data Points: 1080 toisture Basiz Dy Matter
Segment 1 400 - 1098, 2 Segment 2 1100 - 2458, 2
Pogition |Sample Mumber Lip. Totales %[Cafeina % |Sacarosa (%) [%C0A Total |Trigonelina % |Teobromina %|Palmitico % |Linolefco % [Oléico % Estedico % |draquidico % |Glucosa (%] |Fructosa (%) [COA Total 400.00 402.00
1 RT1-104 15.6300 1.6300 0.0000 0.8500 0.7300 0.0200 38.:00 367000 11.6200 g.9200 2.8500 0.0000 0.0000 (0.8500 0.9528 09919
2 RT1-106 14.1500 1.3300 0.0000 0.4500 0.4300 0.0600 45.0700 34.0100 £.9000 78700 41500 0.0000 0.0470 (0.4500 0.9741 1.0136
3 RT1-107 16.4100 1.3300 0.0000 1.000 0.6300 0.0700 33.8000 3.5500 10.7400 8.6200 3.8300 0.0000 0.0340 1.0100 0.3803 1.0183
4 RT1-108 14.9800 1.3700 0.0000 1.3000 0.7300 0.0700 42,2100 360100 92100 8.5200 4.0800 0.0000 0.0000 1.3000 0.9723 1.0110
5 RT1-108 13.7300 1.4a00 01450 2.3700 0.3000 0.0700 40.0200 36.5400 10,5700 8.7400 41300 0.0000 0.0000 2.3700 0.8620 0.5052
E RT1-110 13.2300 1.5800 0.0000 1.2800 0.8700 0.0200 41.3000 28.5500 10,7000 E.7100 27400 0.0000 00210 1.2800 09108 0.9505
7 RT1-111 13,3500 1.5000 0.0000 1.1300 0.7300 0.0700 351800 389200 97800 8.0500 4.0700 0.0000 0.0000 1.1300 0.9573 0.9364
g RT1-112 13.2700 1.8600 0.0000 1.3000 0.8500 0.0800 41,8000 365100 11.3200 7.0000 35700 0.0000 0.0000 1.3000 031658 0.3563




Regresion Correccion Scatter

Relaciona la informacion Standard normal variate —SNV
espectral y la - Drend — DT
informacién quimica Multivariada scatter
buscando explicar la correction -MSC
mayor variabilidad Derivative, Remove scale and
offset

]éeriyaiia: f1 éf 2 . 408 - 1098,2 nm
ap: N°rel. derivada 1108,2 -2492.8 nm
Smooth: suaviza el ruido

Tratamiento matematico Longitud de Onda

Desarrollo
del modelo .
33



Descripcion

Regresion

Correccion
Scatter

Tratamiento
matematico

Longitud de
onda

Cafeina

PLS

Derivative,
Remove scale
and offset

2541

408 -1092,8

1108 - 24928

Teobromina

PLS

SNV and DET
Regression

14,41

408 -1092,8

1108 - 2492,8

Desarrollo del modelo

Trigonelina

PLS

MMSC
Regression

25,51

408 -1092,8

1108 - 24928

Sacarosa

PLS Modificado

SNV and DET
Regression

1,441

408 -1092,8

1108 - 24928

Fructosa Glucosa
PLS PLS
Modificado Modificado
Derivative, Derivative,
Remove scale Remove scale
and offset and offset
1,4,4,1 1,4,4,1
408 -1092,8 408 -1092,8

1108 - 24928 1108 - 2492,8



Descripcion

Regresion

Correccion
Scatter

Tratamiento
matematico

Longitud de
onda

A.graso
Estedrico

PLS
Modificado

Derivative,
Remove
scale and
offset

2641

408 -1092,8

1108 - 24928

A.graso
Araquidico

PLS
Modificado

Derivative,
Remove scale
and offset

2641

408 -1092,8

1108 - 24928

A.graso
Palmitico

PLS
Modificado

Derivative
Remove scale
and offset

1,5,51

VA

408 -1092,8

1108 - 24928

Desarrollo del modelo

A.graso
Linoléico

PLS
Modificado

Derivative
Remove
scale and
offset

2641

408 -1092,8

1108 - 24928

A.graso
Oleico

PLS
Modificado

Derivative
Remove
scale and
offset

2441

408 -1092,8

1108 - 24928

A.C. Totales

PLS Modificado

SNV Regression

14,41

408 -1092,8

1108 - 24928

Lipidos
Totales

PLS
Modificado

MMSC
Regression

14,41

408 -1092,8

1108 - 24928



“AD Edit - D:\USERS\ISIS\DESKTOP\CENICAFENCAL104011_QCO_TOSTADO\EQA_TTD_244_FINAL.EQA

File Name: D:AUSERSMSISNDESKTOPYCENICAFENCALT04011_QCO_TOSTADOAEQA_TTD_244_FINAL.EQA Equation File File Date: Tue Oct 26 19:19:04 2021
Master Mo 30101457 Instrument Model: xDS Sernal Mo 30101457 Constituents: 13 Calculated Equations: 0
Segment 1 400-1038. 2 Segment 2 1100 - 2498, 2
Constituent Type |Mean SD Est. Min Est Max  [SEC RSO SECY 1VR # Seq
Lip. Totales % 1 13.0503 1.7783 7.7153 18.3853 0.6967 0.8465 0.7951 0.7992 | 1034 1]
ZCOA Total 1 1.5625 0.6683 0.0000 3.5691 0.3676 0.6380 04226 05983 | 1034 1]
Sacarosa [%) 1 0.4011 0.3471 0.0000 1.4424 0.1005 0.9161 01231 08734 259 0
Fructosa (%) 1 0.0864 0.0541 0.0000 0.2487 0.0295 0.7034 0.0341 05997 | 1034 0
Glucosa (%) 1 0.1180 0.0841 0.0000 0.3703 0.0306 0.8677 0.0402 07685 | 1034 0
Cafeina % 1 1.4632 0.1285 1.0776 1.9487 0.0912 0.4964 01120 02374 | 1024 0
Teobromina % 1 0.0693 003137 0.0283 0.1103 0.0105 0.4140 0.01M 03378 345 0
Trigonelina % 1 038212 0.1468 0.4804 1.3619 0.0627 0.8181 0.0766 0.7267 256 0
Estedrico % 1 8.0159 0.9526 5.0681 10.9638 0.5525 0.6838 0.6298 05874 | 1020 1]
Araquidico % 1 36622 08101 1.2318 6.0925 0.4832 0.6443 0.5580 05236 | 1024 0
Palmitico % 1 41,9023 1.7544 36,6390 47.1657 1.4617 0.3059 1.5311 02349 | 259 0
Linoleico % 1 36.1630 1.7524 309257 41.4403 1.2554 0.4868 1.4227 0.3380 341 0
Oléico % 1 10.0814 08112 7.6476 125151 0.6483 0.3614 07477 01467 342 0
Error estdndar de Coeficiente de ,
sl raciénm Diteremeia determinacion. Variacion | I-menos el cociente de la
media entre los valores — de las muestras explicada variacion, Cuanto de los
Laboratorio y los por la ecuacion. Constituyentes'de las
predichos NIRS muestras son exphca‘dlos
D 11 Error estandar de la validacion S El Ee el
¢sSarroio cruzada. Es una estimacion de |
del I’HOdelO la precision (exactitud) de la

prediccion.



Validacion cruzada

Descripcion Cafeina  Teobromina Trigonelina Sacarosa Fructosa Glucosa
N° 54 54 54 54 54 54
Pendiente 0,816 0,658 0,928 1,004 0,878 0,662
Intercept 0,295 0,024 0,065 0,003 -0,002 0,022
Bias 0,026 0,001 -0,001 -0,001 -0,012 -0,03
SEC 0,125 0,014 0,081 0,096 0,034 0,048
SEP 0,127 0,015 0,08 0,093 0,035 0,066
SEP (C) 0,126 0,015 0,081 0,095 0,034 0,06
RSQ 0,902 0,617 0,768 0,949 0,694 0,714
Prechiee o 1,465 0,069 0,904 0,42 0,085 0,154
Promedio

Promedio real 1,491 0,07 0,903 0,419 0,073 0,124
SD Prediccion 0,124 0,011 0,158 0,406 0,057 0,112
SD real 0,16 0,016 0,167 0,418 0,06 0,088

Bias: # entre los valores de la prediccion y los valores del método analitico

Sec: Error estandar de calibracion

SEP: Error estandar de prediccion
RSQ: Coeficiente de determinacion




Validacion cruzada

Descrincidn  A.C Totales Lipidos A.G A.G A.G A.G A.G

P ' Totales Estearico Araquidico Palmitico Linoléico Oleico
N° 54 54 54 54 54 54 54

Pendiente 1,231 0,854 0,893 1,155 0,265 0,846 0,984
Intercept -0,019 1,894 0,832 -0,602 30,847 5,582 0,075
Bias 0,003 0,02 ~0,019 ~0,02 ~0,127 0,003 ~0,087

SEC 0,062 0,871 0,645 0,542 1,9 1,402 0,899

SEP 0,062 0,91 0,639 0,543 2,136 1,391 0,886

SEP (C) 0,063 0,918 0,645 0,548 2152 1,404 0,89
RSQ 0,882 0,822 0,791 0,691 0,038 0,404 0,237
Frechicedon 0,091 12,824 7,986 3 747 42137 36,34 9,992

Promedio

Promedio real 0,094 12,843 7,967 3,727 42,01 36,342 9,905
SD Prediccién 0,059 1,172 0,859 0,695 1,42 1,35 0,504
SD real 0,095 1,045 0,998 0,966 1,919 1,799 1,019

Bias: # entre los valores de la prediccion y los valores del método analitico

Sec: Error estandar de calibracion

SEP: Error estandar de prediccion
RSQ: Coeficiente de determinacion




Validaci(')n Prueba t student y error relativo de prediccion

Cafeina Errorrelativo
2 p=0,380 - L4 P—VH_IOI‘ - - r
ol —= Descripcion de prediccion
7 <0,005 :
v T (%)
b l % Cafeina 0,380 0,017
::2 . Trigonelina
= Teobromina 0,437 0,031
1 % % Trigonelina 0,906 0,004
Sacarosa - - - Sacarosa 0,997 0,05
e T T Fructosa 0,918 0,17
N - Glucosa 0,353 0,23
- T




Validacion

Porcentaie (%)

Lipidos totales

p=0,642

-

NIRS

42
41 +
40 +
39 +
38 +

Linoléico

p=0,995

37 +

36 +

35 +
34 +
33 +

Estedrico

p=0,9213

Prueba t student y error relativo de prediccion

Descripcion

Lipidos Totales

A. graso
Estearico

A. graso
Araquidico

A. graso
Palmitico

A. graso

Linoléico

A. graso
Oleico

P-Valor
<0,005

0,642

0,913

0,769

0,696

0,995

0,35

Errorrelativo
de prediccion

(%)

0,014

0,002

0,13

0,003

4,6

0,15




Laboratorio de calidad de la Torrefactora de Almacafé - Soacha

Equipo Master-Cenicafé Equipo Satélite 1-Soacha
Desarrollo de modelos

Acides Cloragénieos

£,
X E

Totales

o o

=

Validacion

Instala el modelo de prediccion

g
Analizar muestras

testigo
Minimo 100

»
==

Analizar muestras
testigo
Minimo 100

Incorpora en el
software ISISCan
Instala con el
modelo

Acidos Clorogénicos Totales

s<oma
2
g,
H
| P —
,
0s .
comconc conanc

-

Curva de
Estandarizacion

Validacion

Se analiza un set de
muestras en los dos
equipos (M y S)

Estandarizacion



Laboratorio de calidad de la Torrefactora de Almacafé - Soacha

Puertos de Buenaventuray Cartagena

Results SPC Graphs History  Spectrum
# S L FCS GP D. SampleMNo & Date Prod Code  Prod Name LipidosT% Sacarosa% Cafeina% COA%
1 6I [~ 0,.. TA12122 23/03/2022 2:44:37 p... 751 5_TOSTADO Q... 15,65 0,43 1,71 1,30
12 | 0. TA12222 23/03/2022 3:02:34 p... 751 5_TOSTADO_ Q.. 1573 0,51 1,67 117
17 [ 0. TA12322 23/03/2022 2:40:24 p... 751 5_TOSTADO Q... 1617 043 1,72 1,40
14 [ 0. TA12422 23/03/2022 2:54:13 p... 751 5_TOSTADO_ Q... 16,06 0,53 1,64 1,20
10 [~ 0. TA12522 23/03/2022 3:10:06 p... 751 5_TOSTADO_ Q... 16,24 0,55 1,69 1,34
18 [ 0. TA12622 23/03/2022 2:35:52 p... 751 5_TOSTADO_ Q... 1538 0,53 1,65 1,33
1 [ 0. TA12722 23/03/2022 3:06:30 p... 751 5_TOSTADO Q... 16,19 047 1,59 1,43
15 [~ 0. TA12822 23/03/2022 2:48:34 p... 751 5_TOSTADO Q... 1617 047 1,66 1,32
13 [ 0. TA12922 23/03/2022 2:58:07 p... 751 5_TOSTADO Q... 16,19 0,52 1,66 1,26
19 [ 0. TA13022 23/03/2022 2:32:01 p... 751 5_TOSTADO_ Q... 16,30 048 1,63 141
2~ 0. | TBjO122 23/03/2022 3:42:28p... 751 5_TOSTADO_ Q... 13,48 0,20 1,33 1,85
1 0,.. | TB jo222 23/03/2022 3:51:19 p... 751 5_TOSTADO_ Q... 13,70 0,20 1,55 1,97
5 [ 0,.. | TB j0322 23/03/2022 3:30:45 p... 751 5_TOSTADO Q... 14,21 0,20 1,33 2,00
4 0. | TB jo422 23/03/2022 3:34:33 p... 751 5_TOSTADO_ Q... 13,98 0,16 1,59 2,0
g [ 0,... | TB j0s522 23/03/2022 3:13:39 p... 751 5_TOSTADO Q... 1312 0,26 1,59 1,94
7 0,... | TB o622 23/03/2022 3:22:15p... 751 5_TOSTADO Q... 13,22 021 1,62 1,86
8 [ 0,.. | TB jo722 23/03/2022 3:17:536 p... 751 5_TOSTADO_ Q... 13,83 017 1,56 1,90
6 [~ 0,... | TB jos22 23/03/2022 3:26:37 p... 751 5_TOSTADO Q... 13,64 018 147 1,98
3| 0,... | TB §0922 23/03/2022 3:38:29p... 751 5_TOSTADO_ Q... 13,85 0,19 1,54 2,02
29 | 0. 11122 23/03/2022 1:35:13 p... 751 5_TOSTADO_ Q... 1402 0,24 1,56 1,79
24 [ 0. 11222 23/03/2022 1:59:39 p... 751 5_TOSTADO Q... 14712 025 1,56 1,88
23 [~ 0. 11322 23/03/2022 2:04:00 p... 751 5_TOSTADO_ Q... 1445 0,20 1,66 1,72
25 | 0. 11422 23/03/2022 1:55:46 p... 751 5_TOSTADO_ Q... 1445 021 1,51 1,80
26 |+ 0. 11522 23/03/2022 1:51:30 p... 751 5_TOSTADO_ Q... 1342 023 1,33 1,79
28 [~ 0. 11622 23/03/2022 1:39:30 p... 751 5_TOSTADO_ Q... 13,90 022 1,57 1,82
27 | 0. 11722 23/03/2022 1:43:26 p... 751 5_TOSTADO_ Q... 1460 0,20 1,64 1,84
22 | 0. 11822 23/03/2022 2:08:02 p... 751 5_TOSTADO_ Q... 1404 021 1,55 1,85



Consideraciones finales

La técnica NIRS predice los compuestos quimicos

cumpliendo con los parametros de las normas de
BPL.

La técnica NIRS permite analizar un mayor numero
de muestras, en menor tiempo, poca manipulacion
de la muestra, a bajo costo y sin generacion de
residuos peligros.

La implementacion de los modelos de prediccion
en los equipos de Almacafé, contribuira a agilizar
los procesos relacionados con la evaluacion de la
calidad, lo que se traduce en una mayor nivel de
confiabilidad a los clientes, entre otros beneficios.
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