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Uso de aprendizado de maquina com amostras sintéticas para identificacéo
de variaveis preditoras na caracterizacdo quimica de Coffea canephora
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Introducao

Métodos de aprendizado de maquina como o Random Forest (RF), tém sido destacados por sua alta
eficiéncia na identificacdo de variaveis preditoras relevantes em andlises da composicéo quimica do café’.
Em estudos quimiométricos, a distribuicdo dos dados representa um desafio significativo, especialmente em
conjuntos contendo numero reduzido de amostras ou desbalanceamento entre as classes analisadas,
problemas frequentes nos estudos de qualidade de café devido a complexa variabilidade quimica
influenciada por fatores como o processamento pés-colheita. O método de geracdo de amostras sintéticas
emerge como uma solucdo promissora para equilibrar a quantidade de informacgdo, preservando a
integridade das caracteristicas espectrais das amostras originais e melhorando a generalizacdo dos
modelos preditivosz. Neste trabalho, combinamos o método de geracdo de amostras sintéticas com
modelos RF para identificar varidveis preditoras importantes na caracterizagdo quimica dos diferentes
processos de fermentacdo de C. canephora, utilizando dados obtidos por espectroscopia na regido do
infravermelho médio (FTIR).

Resultados e Discussao

A geracao de amostras sintéticas foi realizada com base na andlise de componentes principais dos dados
originais. Utilizando um conjunto de dados composto por aproximadamente 20% de amostras originais e
80% de amostras sintéticas, foi possivel desenvolver o modelo RF com desempenho satisfatério na
identificacdo das variaveis preditoras, alcancando sensibilidade acima de 95% para todas as classes e
exatiddo em torno de 97%. As bandas em 2940 e 2840 cm™ selecionadas pelo modelo, correspondem a
vibragBes de estiramento das ligagfes C-H que podem estar associadas a presenga de moléculas de
lipidios. Regifes entre 900 e 650 cm™, relacionadas a vibracdes de deformacao de ligagdes N-H e C-N,
indicam a presenca de aminas e amidas, sugerindo aminoacidos e proteinas nas amostras analisadas.
Essas observagfes sdo significativas, uma vez que a fermentacéo induzida pode modular a degradacéo e
sintelse de compostos nitrogenados, como proteinas e aminoacidos durante o processo fermentativo do
café .

Conclusoes

A integracdo de geracdo de amostras sintéticas com modelo de aprendizado de maquina como o Random
Forest constitui uma abordagem poderosa para identificar varidveis quimicas relevantes em estudos de
qualidade de cafés por espectroscopia FTIR, permitindo a deteccdo de padrdes analiticos importantes para
a avaliacdo da qualidade sensorial do C. canephora, tais como acidos organicos, agucares, proteinas e
lipideos.
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