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PREDICAO DAS COORDENADAS DE COR CIELAB EM GRAOS DE
SORGO VIA ESPECTROSCOPIA NO INFRAVERMELHO PROXIMO
(NIRS) E QUIMIOMETRIA
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RESUMO: O sorgo (Sorghum bicolor L. Moench) ¢ uma cultura estratégica para a seguranga
alimentar devido a sua resiliéncia climatica e versatilidade nutricional. A cor do grao ¢ um atributo
essencial de qualidade e aceitabilidade, contudo, sua classificacdo atual ¢ predominantemente visual,
0 que gera subjetividade. Este estudo objetivou desenvolver modelos matematicos, utilizando
espectroscopia no infravermelho proximo (NIRS) e quimiometria, para predizer numericamente as
coordenadas de cor do sistema CIE L*a*b (L, a e b) em graos de sorgo. Foram analisados 25 gen6tipos
(em triplicata) provenientes do programa de melhoramento da Embrapa. As amostras moidas foram
submetidas a colorimetria instrumental e a aquisicdo de espectros NIR (10.000—4000 cm™). Os
modelos de calibragdo foram construidos via regressdo por minimos quadrados parciais (PLS) no
software Unscrambler. Os melhores ajustes para as coordenadas L* e b* foram obtidos com o pré-
processamento SNV combinado a primeira derivada, alcancando coeficientes de determinagdo de
calibracaoR? de 0,802 e 0,887, respectivamente. Para a coordenada a*, o melhor desempenho foi
observado sem pré-tratamento (R? = 0,697). Os erros médios de calibracao (RMSEC) e validacao
cruzada (RMSECV) foram baixos, indicando precisdo na estimativa. Os resultados demonstram que
a tecnologia NIRS, aliada a quimiometria, possui alto potencial para fornecer dados de cor de forma
rapida e simultanea as andlises bioquimicas tradicionais. Esta abordagem inova ao substituir a
avaliacao visual por um método numérico, robusto e sem geragao de residuos, contribuindo para a
padronizacdo e controle de qualidade na cadeia produtiva do sorgo.
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INTRODUCAO

O sorgo (Sorghum bicolor L. Moench) tem se destacado como uma cultura estratégica diante
dos impactos das mudangas climaticas sobre os alimentos. Esse cereal apresenta eficiéncia no uso da
agua, capacidade de desenvolvimento em regides semiaridas e estabilidade produtiva em condigdes
ambientais adversas, caracteristicas que favorecem sua expansdo em sistemas agricolas mais
resilientes e sustentaveis. Além de ser empregado na alimentagdo humana e animal, bem como na
producao de biocombustiveis, em razao da composi¢ao quimica de seus graos Hassain et al. (2022).

Além da composi¢do quimica, caracteristicas fisicas como a coloracdo dos graos podem estar

relacionadas as propriedades nutricionais e estruturais dos cereais, possibilitando aplicagdes na
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classificagdo, qualidade e padronizagao de matérias-primas. Por esses motivos, a cor € um importante
fator de classificagdo da maioria dos produtos alimenticios, incluindo carnes e culturas como sorgo,
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canola, arroz e trigo. Atualmente a avaliagdo de cor de graos de sorgo, sdo regidos pela Portaria
268/1984, sendo feita somente de forma visual, o que pode gerar inconsisténcias ou variacdes na
classificagdo dos graos.

Nesse contexto, técnicas analiticas inovadoras tém sido amplamente utilizadas para
caracterizacdo quimica de cereais. A Espectroscopia no Infravermelho Proximo (NIRS) baseia-se na
absor¢ao de radiacdo eletromagnética na regido do infravermelho préximo a faixa de 800-2.500 nm.
Os espectros obtidos sdo tratados por métodos quimiométricos, como regressdo por Minimos
Quadrados Parciais (PLS) e analise multivariada, permitindo a constru¢ao de modelos matematicos
através de um software capaz de predizer parametros fisico-quimicos de forma rapida, simultanea e
com minima prepara¢do da amostra, sem gerar residuos Fodor et al. (2024). Dessa forma, o estudo
teve como objetivo criar um modelo baseado em dados de espectroscopia NIR e quimiometria para
fornecer dados numéricos da cor baseado na analise colorimétrica do sistema CIELAB.

MATERIAL E METODOS

Obtenciao das amostras

Foram analisados 25 gendtipos de sorgo granifero provenientes do programa de melhoramento de
sorgo da Embrapa, em triplicata, cultivados na regido de Goiania-GO. As amostras de graos de
diferentes cores foram encaminhadas para a Embrapa Milho e Sorgo, localizada em Sete Lagoas,
MG. Na unidade, os graos foram processados em um moedor portatil Cadence MDR302 para a
obten¢ao dos espectros NIR e realizagdo das analises colorimétricas.

Avaliac¢ao de cor

A anélise de cor instrumental foi realizada na Universidade Federal de Sao Jodo del-Rei campus Sete
Lagoas no Laboratério de Analise de Alimentos. Utilizou-se na caracteriza¢do um colorimetro portatil
Minolta Chroma CR-210 em escala L*, a* e b*, calibrado, referente a luminosidade (variando de 0 a
100), os tons vermelhos (+) e verde (-), € do amarelo (+) ao azul (-).

Obtencao dos espectros NIR e construcao do modelo de calibragao

Os espectros NIR foram obtidos em equipamento NIRFlex 500 (Buchi) utilizando como porta-
amostras uma placa de Petri de 9 cm. Os dados de cor foram associados aos respectivos espectros
NIR no software The Unscrambler® (10.3) para avaliar o desempenho por meio do pré
processamento utilizando o método de Variagao Normal Padrao (SNV) e primeira derivada Savitzky-
Golay, para corrigir os desvios e reduzir o espalhamento de luz. Em seguida, foi aplicado o modelo
de regressao por minimos quadrados parciais (PLS) para avaliar o ajuste dos parametros de qualidade
do modelo criado: Raiz Quadrada do Erro Médio de Previsao (RMSEP), a Raiz Quadrada do Erro
Meédio de Calibragao (RMSEC), a Raiz Quadrada do Erro Médio de Calibragcdo Cruzada (RMSECV)
e o Coeficiente de Determinagao (R?) (calibragdo/validacao).

RESULTADOS E DISCUSSAO

Foram obtidos os espectros NIR médios de 75 amostras de sorgo moidas e para cada espectro, foram
associados os resultados das coordenadas Cielab. Os espectros pré-tratados com os métodos SNV e
primeira derivada apresentaram os melhores resultados para a obtengao do modelo PLS na construgao
dos modelos de calibracdo para as coordenadas L*, e b* com 7 e 5 varidveis latentes, respectivamente
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para a coordenada, a* o melhor resultado foi obtido sem o pré-tratamento dos espectros NIR, com 7
variaveis latentes, conforme apresentado na Tabela 1.
Tabela 1 — Resultados obtidos para os modelos PLS

s,
A S

C
<

Método de pré- Variavel R? RMSEC Rlev RMSECV
processamento latente
Coordenada a*
Sem pre-tratamento 7 0,697 0,39 0,618 0,45
SNV 7 0,612 0,46 0,428 0,57
Primeira derivada 7 0,632 0,42 0,431 0,52
SNV + primeira
) 5 0,581 0,45 0,4159 0,53
derivada
Coordenada b*
Sem pre-tratamento 7 0,749 0,52 0,659 0,61
SNV 7 0,843 0,40 0,749 0,50
Primeira derivada 7 0,7885 0,48 0,721 0,57
SNV + primeira 5 0,887 0,32 0,83 0,41
derivada
Coordenada L*
Sem pre-tratamento 5 0,582 0,48 0,424 0,57
SNV 7 0,648 1,83 0,509 2,23
Primeira derivada 7 0,748 1,57 0,643 1,90
SNV + primeira
) 7 0,802 1,314 0,734 1,63
derivada

Como esperado, a correlagdo observada entre as coordenadas de cor e os espectros NIR, o modelo
PLS prevé com precisao os valores observados, conforme apresentado na Figura 1. Os valores de R?
ajustado obtidos sao R* = 0,802 (L*), R*= 0,70 (a*) e R = 0,887(b*) com RMSEC de 1,31, 0,39 ¢
0,33, respectivamente. A validagcdo foi realizada pelo método de validagdo cruzada utilizando o
método randomico e os resultados foram R? = 0,734 (L*), R? = 0,619 (a*) e R* = 0,833(b*) com
RMSECYV de 1,63, 0,46 e 0,41, respectivamente.
Figura 1- Valores de referéncia versus valores preditos em porcentagem para a coordenada L(i),

a(i1), e b(ii1) das amostras de sorgo do conjunto de calibragdo (azul) e validagdo cruzada (vermelho).
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CONCLUSAO

Os modelos NIR-PLS obtidos para as coordenadas a*, b* e L sugerem que a espectroscopia NIR tem
um excelente potencial para fornecer informag¢des de cor que no futuro podem complementar as
informagdes bioquimicas normalmente fornecidas pela regido NIR.
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