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Calibracao de parametros de qualidade em mel por FTIR-ATR

Silvia Borges Martins

Resumo
O mel é um produto natural conhecido desde a pré-histéria e, largamente
consumido em todo o mundo.

O trabalho efetuado pretendeu desenvolver modelos de calibragdo por
espectroscopia de infravermelho com transformadas de Fourier e reflectancia total
atenuada (FTIR-ATR) para parametros de qualidade do mel, nomeadamente, a
concentragdo de Hidroximetilfurfural, Indice Diastasico, acidez total, pH e aw.

A técnica FTIR tem sido aplicada frequentemente como um método analitico, que
fornece resultados rapidos e satisfatorios no estudo de autenticacdo e controlo de
qualidade de produtos alimentares, possibilitando a realizacdo de analises ndo
destrutivas, a obtencdo de um grande conjunto de dados e a aplicacao de técnicas
quimiométricas. A quimiometria consiste na utilizacdo de métodos multivariados
para a constru¢do de modelos de calibracdo e previsdo, com o intuito de determinar
propriedades de substancias.

Neste sentido a partir dos espectros registados na regiao do infravermelho médio
de amostras de mel, foram construidos modelos de calibracdo para os parametros
fisico-quimicos: Hidroximetilfurfural, Indicie Diastasico, acidez total e pH, aw. Os
espectros obtidos sdo dominados por duas faixas correspondentes a agua nos 3281
cmle 1641 cml. A banda dos 1500 aos 750 cm! corresponde aos agucares e acidos
organicos do mel.

Para os modelos de calibracdo sdo avaliados a partir dos valores obtidos r?,
RMSECV, RMSEP, RPD, Bias. O pré-processamento foi feito antes da analise de PLS
para estabelecer melhores modelos de calibragdo para cada parametro abordado.
Modelos promissores foram obtidos por meio de modelagem PLS com elevados
coeficientes de determinac¢do da validacdao para o pH (r? =96,68; RPD = 5,5); Acidez
(r2 =91,51; RPD = 3,34); indice Diastasico (r2 = 90,04; RPD = 3,19); aw (r? = 93,39;
RPD = 3,93); e HMF (r2 = 77,18; RPD =2,09). Nao foi possivel encontra bons modelos
de calibracao para o parametro Hidroximetilfurfural.

Numa primeira aproximacao, os modelos obtidos por modelacdo PLS podem ser
uma boa e rapida metodologia para prever os parametros fisico-quimicos em
amostras de mel.

Palavras-chave
Mel, Parametros fisico quimicos, qualidade, Calibracao, FTIR-ATR.
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Abstract

Honey is a natural product known since prehistory and widely consumed
worldwide.

The work aimed to develop calibration models by infrared spectroscopy with
attenuated total reflectance (FTIR-ATR) for honey quality parameters, namely, the
concentration of Hydroxymethylfurfural, Diastatic Index, total acidity, pH and water
activity.

The FTIR-ATR technique modified has frequently been applied as an analytical
method, which supplies fast and satisfactory results in the authentication and quality
control study of food making it possible to accomplish non-destructive analyses, to
obtain a great group of data and the application of chemometric techniques. The
chemometry consists of using multi-varied methods for the construction of
calibration and forecast models, with the intention of determining the properties of
substances.

In this sense, starting from the registered spectra, in the area of the medium
infrared, of samples of honey, calibration models were built for the physiochemical
parameters: Hydroxymethylfurfural, Diastatic Index, total acidity and pH and water
activity. The spectra are dominated by two bands of water at 3281 cm -1 and 164 cm -
1. The band of 750 to 1500 cm-! corresponds to sugars and organic acids in honey.

For the calibration models are evaluated from the values obtained r2, RMSECYV,
RMSEP, RPD, Bias. The pre-processing was done prior to analysis to establish the best
PLS calibration models for each addressed parameter. Promising models were
obtained by PLS-R modelling with high coefficients of determination of the cross-
validation for pH (r? =96,68; RPD = 5,5); Acidity (r? =91,51; RPD = 3,44); Index
Diastatic (r?2 = 90,04; RPD = 3,19); aw (r? = 93,39; RPD = 3,93); e HMF (r? = 77,18; RPD
=2,09). Could not find good calibration models for Hidroximetilfurfural parameter.

In a first approximation, the models obtained by modeling PLS can be a good and
fast method to predict the physicochemical parameters in honey samples.

Keywords
Honey, Physicochemical Parameters, Quality, Calibration, FTIR-ATR
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