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Introducao |

Nos dltimos anos, o consumo de bebidas
energéticas tém crescido significativamente devido
a promessa na melhora do desempenho fisico e
mental!. A cafeina, seu componente mais
importante, possui efeitos estimulantes sobre os
sistemas nervoso central e cardiovascular, podendo
provocar até a morte se consumida em excesso?.
Neste contexto, um método analitico réapido,
confiavel e de baixo custo € necessario para
controle da concentracdo de cafeina nestas
bebidas.

Neste trabalho, foram comparados dois métodos
espectroscopicos:  infravermelho  médio com
transformada de Fourier com refletancia atenuada
total (FTIR-ATR) e infravermelho préoximo (NIR).
Foram utilizados 80 amostras para obtencdo dos
espectros e quantificacdo da cafeina. A
guantificacdo foi realizada em um cromatografo
liguido com detector PDA - UV/Visivel monitorando
0 comprimento de onda 272 nm.

Os espectros e os resultados do HPLC foram
importados para o MatLab R2009b e utilizados para
construir o modelo de calibragdo usando o método
dos quadrados minimos parciais (PLS) com selecao
de variaveis pelo método da selecdo dos preditores
ordenados (OPS)3. Os algoritmos utilizados foram
escritos no laboratério. As colunas da matriz foram
centradas na média e a primeira derivada foi
aplicada as linhas.

Resultados e Discusséao
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Figura 1. Valores medidos e preditos para o
conjunto de calibracdo e de previsdo para os
modelos PLS-OPS usando FTIR (A) e NIR (B).
Erros relativos para as amostras de previsdo para o
FTIR (C) e NIR (D).
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Tabela 1. Parametros estatisticos dos modelos para
o FTIR e NIR com todas as variaveis e com variaweis
selecionadas pelo método OPS.

Completo OPS

FTIR NIR FTIR NIR
Vetor - - Reg Reg
hOPS - - 8 10
hMOD. 4 9 4 9
nVARs 801 3112 220 675
RPD 2.47 1.65 2.88 2.75
RMSECV 21.17 34.84 18.42 22.83
Recv 0.92 0.85 0.94 0.94
RMSEP 17.59 29.61 16.45 12.46
Rp 0.97 0.9 0.97 0.98

Vetor Reg: vetor de regressdo usado no OPS; h: numero de
variaveis latentes para o OPS (hOPS) e para o modelo (hMod);
nVars: nimero de variaveis usadas; RPD: razdo de desempenho
do desvio; RMSE: Raiz do erro quadratico médio para a
validacéo cruzada (CV) e para a previsdo (P), R: coeficiente de
correlacéo para a validagdo cruzada (CV) e para a previséo (P).

As concentracBes de cafeina nas amostras do
conjunto de calibracédo variaram de 31 a 308 mg L.
O coeficiente de variagdo das andlises
cromatograficas foi de 4.85% para cinco repeticdes,
0 que indica uma alta precisao nestas analises.

A partir da Tabela 1 observa-se que a
espectroscopia FTIR é capaz de analisar cafeina
mesmo sem a selecdo de variaveis. Por outro lado,
para o NIR, boas previsfes sdo obtidas apenas com
0 uso do OPS. Os resultados indicam que a
concentragcdo de cafeina pode ser determinada em
energéticos sem qualquer preparo da amostra,
independente da marca, desde que o refrigerante
seja calibrado.

Conclusodes

Ambos o0s métodos espectroscopios com
selecdo de varidveis mostraram-se capazes de
realizar previsbes de cafeina em energéticos sem
preparo da amostra e em poucos minutos.
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