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RESUMO: O objetivo desse trabalho foi estabelecer modelos de regressão para previsão de notas de 6 atributos 
sensoriais com base no perfil cromatográfico dos voláteis de grãos de café arábica torrado. Cinqüenta e três amostras de 
cafés arábicas torrados foram analisadas sensorialmente usando uma escala de 1 a 5. A extração dos voláteis foi 
realizada pela técnica de microextração em fase sólida (SPME) e os voláteis extraídos foram analisados por 
cromatografia gasosa com detector por ionização em chama (SPME-GC-FID). A regressão por quadrados mínimos 
parciais (PLS) e o algoritmo OPS, para a seleção de variáveis, foram as ferramentas empregadas na análise dos dados. 
As notas previstas pelos modelos gerados para acidez, amargor, aroma, bebida (sabor), corpo e qualidade global, foram 
bastante concordantes com as das análises sensoriais, apresentado erros médios de previsão iguais a 0,28, 0,33, 0,35, 
0,33, 0,34 e 0,41, respectivamente. 
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PREDICTION MODELS FOR SENSORY EVALUATION OF ARABICA COFFEE 
BEVERAGES BASED ON THE FLAVOR COMPOSITION OF ROASTED BEANS 

 
ABSTRACT: The aim of this work was to build regression models to preview six sensory attribute scores based on the 
chromatographic profiles of volatiles of the Arabica roasted beans. Fifty three Arabica roasted coffee samples were 
tasted using a five point scale. The volatile compounds extraction was carried out using solid phase microextraction 
technique (SPME) and the extracted volatiles were analysed by gas chromatography using flame ionization detector 
(SPME-GC-FID). The partial least squares regression (PLS) and the OPS algorithm, for variables selection, were used 
in the data analysis. The previewed scores agreed very well with the sensory results, presenting mean square errors 
0,28, 0,33, 0,35, 0,33, 0,34 and 0,41 for acidity, flavor, overall quality, bitterness, body and cleanliness, respectively. 
 
Key-words: Solid phase microextraction, gas chromatography, Arabica coffee and chemometrics.
 
 
INTRODUÇÃO 

 
A procura pela qualidade na indústria de alimentos tem se tornado crescente nas últimas décadas, em vista de 

exigências dos consumidores, que se dispõem a pagar mais por alimentos com alguns atributos desejados, 
invariavelmente com valor agregado.  Deste modo, é altamente desejável o estabelecimento de mecanismos que 
permitam avaliar, assegurar e certificar a qualidade dos produtos para a manutenção da competitividade comercial. 
Paralelamente a essa necessidade, cresce o número de normas criadas por organismos internacionais para normatizar 
critérios de avaliação e padrões de identidade e qualidade de produtos em lançamento ou mesmo há tempos disponíveis 
no mercado. 

No Brasil, a legislação vigente em 2009 determina que a avaliação da qualidade da bebida de café, seja feita 
pela “prova de xícara” (http://www.agricultura.gov.br). Nas pesquisas científicas, tem-se procurado, por outro lado, 
correlacionar os resultados dessa análise com diferentes características físicas, químicas e físico-químicas dos grãos de 
café crus ou torrados, bem como da bebida propriamente dita. Com esse intuito tem-se investigado, por exemplo, a 
relação entre a qualidade da bebida e o pH (Sivetz, 1972), e a acidez total titulável (De Carvalho et al., 1994),e a 
atividade de polifenoloxidase (Leite & Carvalho, 1994), e o teor de sólidos solúveis (Vree & Yeransia, 1973), de ácidos 
clorogênicos (De Maria, 2004; Bicchi et al., 1995; Perrone et al., 2008; Farah et al., 2006), de açúcares, de cafeína, de 
trigonelina (De Maria et al., 1994; Beckers, 2004; Alves et al., 2006; Morgano et al., 2007), de metais (Fernandes et al., 
2005) entre outros (Esteban-Díez et al., 2004; Franca et al., 2005; Nebesny & Budryn, 2006; Ross et al., 2006; 
Andrueza et al., 2007).  
 As análises multivariadas têm comprovado uma estreita relação entre o aroma e a qualidade de produtos 
alimentícios e agrícolas, sendo uma ótima ferramenta para o controle de qualidade de chás (Togari et al., 1995), vinhos 
(Rapp, 1998; Aznar et al., 2003), sucos (Reid et al., 2004) e vinagres (Durante et al., 2006). Existem também estudos 
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recentes que visam correlacionar a bebida de café com o seu aroma, tais como os desenvolvidos por Sanz et al. (2002), 
Agresti et al. (2008), Toci & Farah (2008),  Ribeiro et al. (2009) e Bicchi et al. (1997).  

O objetivo deste trabalho foi a construção de modelos de regressão (PLS) para a previsão de nota de atributos 
da qualidade da bebida de cafés arábica a partir da correlação entre os compostos voláteis que compõem o aroma do 
café torrado e as notas conferidas pela “prova de xícara”.  
 
MATERIAL E MÉTODOS 

 
Cinqüenta e três amostras de café arábica cru de diferentes origens, algumas com defeitos visíveis e, outras 

não, foram utilizadas no estudo. Para o processo de torrefação, 300 g de cada amostra foram submetidos à torra média 
(Agtron # 55) em um torrador rotatório a gás (Pinhalense S/A Máquinas Agrícolas). Os grãos torrados foram moídos em 
moinho elétrico, e, para evitar a perda de constituintes voláteis, as amostras foram armazenadas em embalagens 
metalizadas (alumínio) recobertas por camadas plásticas (polietileno e poliestireno), seladas (para evitar perda de 
compostos voláteis e contaminantes externos) e mantidas a -5 °C até sua análise cromatográfica. O intervalo de tempo 
entre a torra e as análises cromatográficas das amostras foi de 4 horas, no máximo. 
 Três lotes de café cru, um de 30, um de dez e um de 11 amostras, foram enviados para 3 equipes distintas de 5 
provadores para a “prova de xícara”. Para as análises sensoriais as amostras foram torradas e degustadas de acordo com 
a  Instrução Normativa n° 8 de 11/06/2003 (http://www.agricultura.gov.br). Uma escala de 1 a 5 foi empregada na 
atribuição de notas aos diferentes atributos avaliados (Tabela 1).  
 
Tabela 1 - Escala empregada na avaliação da qualidade sensorial de da bebida de café arábica  
Notas Acidez Amargor Aroma Corpo Bebida 

(Sabor) 
Qualidade 

global 
1 Muito 

Baixa/indesejável 
Forte Muito 

fraco/indesejável 
Muito Fraco Rio Muito ruim 

1.5 - - Muito 
fraco/fraco 

Muito 
fraco/fraco 

Rio/Riada Muito 
ruim/ruim 

2 Baixa/indesejável Forte/reg. Fraco Fraco Riada Ruim 
2.5 - - Fraco/reg. Regular Dura - Ruim/reg. 
3 Média Regular Regular Regular Dura Regular 

3.5 - - Reg./bom Reg./bom Dura + Reg./bom 
4 Méd./Alta Reg./normal Bom Bom Apenas mole Bom 

4.5 - - Bom/excel. Bom/excel. Mole Bom/excel. 
5 Alta Normal Excelente Excelente Estritamente 

mole 
Excelente 

 
A fibra de SPME comercial recoberta com polidimetilsiloxano/divinilbenzeno (PDMS/DVB) com 65 µm de 

espessura (Vf = 0.357 mm3), empregada nas análises cromatográficas, foi previamente condicionada em cromatógrafo a 
gás por 12 horas a 240° C. As análises cromatográficas forma efetuadas em cromatógrafo a gás modelo G-6850 series 
GC system (Agillent, Wilmington, DE), com detecção por ionização em chama (FID) e injetor split/splitless. A Coluna 
cromatográfica utilizada foi a HP-5 (5 % difenilsiloxano e 95 % dimetilsiloxano; 30 m x 0.25 mm x 0.25 µm). Hélio foi 
utilizado como gás de arraste, a uma vazão de 1 mL.min-1. O injetor foi equipado com um liner de diâmetro interno de 
0.75 e mantido a 220° C no modo splitless. A temperatura do forno foi programada da seguinte maneira: 40 °C  7 °C 
/ min  150 °C  30 °C / min  260°C. Sob essas condições, não foi observado efeito de memória nas corridas em 
branco entre as extrações.   

Para os procedimentos de extração dos voláteis, 250 mg de café torrado e 2 mL de solução saturada de cloreto 
de sódio foram colocados em recipientes de vidro (5 mL de volume) com tampas perfuradas para adaptação de septos 
de silicone (Supelco) e, posteriormente, fechados e agitados com barras magnéticas a 900 rpm. 
 As condições experimentais utilizadas na extração dos voláteis dos cafés arábica foram as definidas pelo 
planejamento composto central, descrito por Ribeiro et al. (2008): temperatura do banho (T) 42.5 °C, 10 minutos de 
tempo de pré-equilíbrio (TPE) e 22 minutos de tempo de extração (TE). Todas as análises foram realizadas em 
triplicata. 

Todos os dados cromatográficos obtidos foram transformados em matrizes X (IxJ), considerando cada 
replicata como uma amostra. O processamento dos dados foi realizado segundo o software Mathlab 6.5 (The 
MathWorks, Co., Natick, MA, USA) e o pacote computacional PLS_Toolbox (Eigenvector Research, Inc. – 
PLS_Toolbox version 3.02.) (Wise et al., 2004).  

O método empregado para a regressão foi o PLS (quadrados mínimos parciais) (Ferreira et al., 1999). Os dados 
cromatográficos foram alinhados utilizando o algoritmo COW (Nielsen et al.,1998), normalizados por unidade de 
comprimento, derivados e auto-escalados (Savitzky & Golay, 1964). Para a seleção das variáveis dos modelos de 
regressão (PLS), empregou-se o algoritmo OPS (Ordered Predictors Selection) (Teófilo et al., 2009).  

 
 
 



RESULTADOS E DISCUSSÃO 
 
Para a construção dos modelos de regressão foram utilizados tanto os valores médios das notas atribuídas à 

acidez, ao amargor, ao aroma, à bebida, ao corpo e à qualidade global pelos diferentes grupos de provadores quanto os 
159 cromatogramas pré-tratados referentes às 53 amostras de café torrado.  

Na formação dos conjuntos de calibração de cada modelo, foram selecionados aleatoriamente 129 
cromatogramas, correspondentes a 43 amostras, de forma a cobrir toda a faixa de resposta das análises sensoriais. A 
validação cruzada (interna) realizada com cada conjunto de calibração (129 replicatas) foi realizada retirando-se 
aleatoriamente 5 amostras por vez (15 replicatas). Os 30 cromatogramas restantes para cada modelo, correspondentes a 
10 amostras, foram utilizados para formar os conjuntos de previsão (calibração externa). 

A partir da matriz de dados pré-tratada Xp (159x24701), o algoritmo OPS selecionou 1732 variáveis para a 
construção do modelo de acidez (A), 1515 para o de amargor (B), 2783 para  o de aroma (C), 1902 para o de  bebida 
(D), 2223 para o de corpo (E) e 2179 para o de qualidade global (F). Estas variáveis estão indicadas em linhas verticais 
na Figura 1. 

 
Figura 1 - Cromatogramas sobrepostos dos cafés e os picos selecionadas pelo algoritmo OPS para a construção dos 
modelos de calibração.  
 

 O número de variáveis latentes utilizado nos modelos PLS foi determinado a partir dos valores de RMSECV 
exibidos nos conjuntos de validação cruzada. Esses valores de RMSECV foram atingidos em cada modelo quando se 
utilizou o número de variáveis latentes indicado na Tabela 2. Nessa tabela são indicados ainda os valores de RMSECV 
e os coeficientes de correlação da validação cruzada (rvc).  
 
Tabela 2 - Parâmetros estatísticos calculados para os modelos de regressão na validação cruzada. 

Modelos N° VL RMSECV rvc
Acidez 5 0,27 ± 0,01 0,83 ± 0,01 

Amargor 4 0,33 ± 0,02 0,89 ± 0,02 
Aroma 5 0,26 ± 0,01 0,95 ± 0,00 
Bebida 5 0,36 ± 0,01 0,92 ± 0,01 
Corpo 4 0,26 ± 0,01 0,89 ± 0,01 

Qualidade global 5 0,38 ± 0,01 0,92 ± 0,00 
 
 Em média, 95 % e 45 % da variância dos blocos Y e X utilizados nas calibrações foram necessários para 
descrever cada modelo de regressão.  
 A Tabela 3 apresenta os valores de referência dos provadores e os valores previstos pelos modelos de regressão 
para as amostras de previsão.  Os valores de RMSEP dos modelos foram 0,28 para a acidez, 0,33 para o amargor 0,33 
para o aroma, 0,34 para o corpo, 0,41 para a bebida e 0,35 para a qualidade global.  

 
 



 
 
 
 
Tabela 3 - Valores médios e desvios-padrão dos seis atributos sensoriais avaliados pelos provadores e previstos pelos 
modelos de regressão.  
  

 Acidez  Amargor  Aroma  
Amostras Medido Previsto Medido Previsto Medido Previsto 

1 3,00 ± 0,43 2,75 ± 0,16 4,13 ± 0,63 3,38 ± 0,23 2,75 ± 0,29 2,58 ± 0,11 
2 3,70 ± 0,39 3,65 ± 0,13 4,38 ± 0,75 4,26 ± 0,12 4,19 ± 0,52 4,09 ± 0,17 
3 3,69 ± 0,39 3,40 ± 0,32 4,13 ± 0,63 3,99 ± 0,06 3,63 ± 0,48 3,33 ± 0,11 
4 3,38 ± 0,50 3,18 ± 0,11 4,13 ± 0,63 4,30 ± 0,09 3,75 ± 0,29 3,91 ± 0,12 
5 2,56 ± 0,43 2,35 ± 0,05 2,69 ± 0,63 2,90 ± 0,10 2,25 ± 0,00 2,53 ± 0,05 
6 2,19 ± 0,50 2,13 ± 0,11 3,25 ± 0,50 3,50 ± 0,12 2,63 ± 0,48 2,71 ± 0,11 
7 2,91 ± 0,39 2,71 ± 0,06 3,50 ± 0,50 3,57 ± 0,02 4,50 ± 0,48 3,89 ± 0,28 
8 3,00 ± 0,25 2,54 ± 0,14 3,50 ± 0,63 3,65 ± 0,06 4,00 ± 0,21 4,05 ± 0,09 
9 3,70 ± 0,30  3,38 ± 0,25 4,00 ± 0,75 3,68 ± 0,13 4,50 ± 0,52 4,11 ± 0,14 

10 3,00 ± 0,25 3,00 ± 0,08 4,00 ± 0,63 3,61 ± 0,12 4,50 ± 0,65 4,12 ± 0,24 
 Bebida  Corpo  Qualidade  
 Medido Previsto Medido Previsto Medido Previsto 

1 3,83 ± 0,29 3,24 ± 0,18 3,33 ± 0,58 2,79 ± 0,08 3,38 ± 0,48 3,12 ± 0,09 
2 4,31 ± 0,38 4,03 ± 0,22 3,44 ± 0,38 3,33 ± 0,08 4,38 ± 0,25 426 ± 0,18 
3 3,63 ± 0,48 3,36 ± 0,15 3,66 ± 0,58 3,32 ± 0,16 4,13 ± 0,25 3,81 ± 0,25 
4 3,88 ± 0,14 3,45 ± 0,25 2,69 ± 0,31 2,71 ± 0,03 4,00 ± 0,00 3,49 ± 0,18 
5 1,50 ± 0,20 1,99 ± 0,22 1,94 ± 0,24 2,61 ± 0,05 1,50 ± 0,20 1,91 ± 0,14 
6 2,38 ± 0,43 2,37 ± 0,10 2,38 ± 0,43 2,36 ± 0,05 2,19 ± 0,13 2,22 ± 0,10 
7 3,75 ± 0,29 3,40 ± 0,13 3,50 ± 0,48 3,12 ± 0,12 3,50 ± 0,41 3,68 ± 0,17 
8 4,00 ± 0,31 3,99 ± 0,02 3,50 ± 0,25 3,45 ± 0,23 4,00 ± 0,25 4,03 ± 0,05 
9 4,50 ± 0,24 3,88 ± 0,34 4,00 ± 0,50 3,53 ± 0,03 4,50 ± 0,25 3,92 ± 0,12 

10 4,50 ± 0,41 4,44 ± 0,22 4,00 ± 0,41 3,85 ± 0,09 4,50 ±0,50 4,25 ± 0,23 
 
 
CONCLUSÕES 
 

Os modelos de regressão PLS gerados a partir do perfil cromatográfico dos voláteis de cafés arábica torrado, 
previram adequadamente as notas de acidez, aroma, qualidade global, amargor, corpo e sabor da bebida. Os erros de 
previsão desses modelos, empregando 4 ou 5 variáveis latentes, foram iguais a 0,28, 0,33, 0,35, 0,33, 0,34 e 0,41, para 
cada um dos atributos, respectivamente, e são compatíveis com os erros médios das notas dos provadores. 
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