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Introducéo

O café é uma das bebidas mais consumidas no mundo, constituindo parte relevante da
cultura, da economia e do cotidiano de milhdes de pessoas (BRANDO; MINIM, 2020). Entre
as diferentes formas de apresentacdo, o café sollivel destaca-se pela praticidade e ampla
aceitacdo no mercado. A composicao quimica desse produto pode variar em funcao da origem
dos grdos, do processo de producdo e das condigdes de armazenamento, refletindo-se
diretamente na sua qualidade e autenticidade (SILVA et al., 2022; ZHANG et al., 2020). Nesse
contexto, a determinacgdo e a discriminacdo de ions presentes em amostras de cafés sollveis
tornam-se estratégias relevantes, tanto para fins de controle de qualidade quanto para a
identificacdo de possiveis adulteracoes.

A cromatografia de ions (CI) constitui uma das técnicas mais empregadas na
determinacdo de espécies anibnicas e catibnicas em matrizes complexas. Sua elevada
sensibilidade, seletividade e capacidade de analise multielementar a tornam adequada para a
caracterizacéo de bebidas e alimentos, fornecendo informagdes essenciais sobre a composi¢ao
ibnica e possiveis contaminantes (ZHANG et al., 2020; VALLI et al., 2021).

A aplicacdo da analise exploratéria de dados, por sua vez, configura-se como uma
estratégia estatistica eficiente para a interpretacdo de grandes conjuntos de informacoes. Essa
abordagem permite identificar padrdes, tendéncias e agrupamentos em matrizes quimicas
complexas, auxiliando na diferenciacdo e autenticacdo de produtos alimenticios (HOSSAIN et
al., 2022).

Estudos recentes tém reforcado a utilidade da cromatografia de ions na avaliacdo de
alimentos e bebidas. Zhang et al. (2020) aplicaram a cromatografia de ions para a determinacéo
de anions em diferentes matrizes alimentares, destacando sua robustez e reprodutibilidade. Valli
et al. (2021) exploraram a aplicacdo dessa técnica associada a quimiometria para discriminacao
de aguas minerais, demonstrando o potencial dessa integracdo na caracterizacdo de produtos
comerciais. Em relacdo ao café, Silva et al. (2022) investigaram a composi¢do de ions
inorganicos em amostras comerciais, correlacionando os perfis obtidos com aspectos de
autenticidade e origem geogréafica. Mais recentemente, Chen et al. (2023) evidenciaram que a
combinacdo de ClI e técnicas multivariadas permite ndo apenas a diferenciacdo de amostras,
mas tambem a detec¢éo de adulteragdes em bebidas e alimentos.

Diante desse panorama, este estudo se justifica pela necessidade de aprofundar a
compreensdo da composigdo idnica de cafés soluveis disponiveis no mercado, utilizando a
integracdo entre cromatografia de ions e analise exploratoria de dados. A abordagem proposta
contribui para o avanco das metodologias aplicadas na quimica analitica de alimentos,
oferecendo subsidios tanto para 0 monitoramento da qualidade quanto para a prevencéo de
fraudes e adulteracGes. Além disso, a pesquisa fortalece a aplicacdo de ferramentas estatisticas
em analises instrumentais, ressaltando seu papel estratégico na interpretacdo de dados
complexos e na garantia da seguranca e confiabilidade dos produtos de grande relevancia
comercial.
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Assim, este trabalho tem como objetivo aplicar métodos de anélise exploratéria de dados
associados a cromatografia de ions na discriminacéo de espécies idnicas em amostras de cafés
soluveis, evidenciando a potencialidade dessa integracdo metodoldgica na quimica analitica de
alimentos e no monitoramento da qualidade de produtos de grande relevancia comercial.

Material e Métodos

As amostras de cafés soluveis analisadas foram adquiridas em supermercados da cidade
de Vitoria da Conquista — BA, contemplando diferentes marcas comercializadas. Apos a
aquisicdo, as amostras foram mantidas em suas embalagens originais e armazenadas conforme
orientacdo do fabricante até 0 momento da preparacdo. Todas as analises foram realizadas em
triplicata.

Para a extragdo dos ions K*, NH4*, Mg?", Na* e Ca?", dissolveu-se aproximadamentel,0
g de cada amostra de café solivel em 75 mL de agua ultrapura, sob agitacdo magnética por 3
minutos, seguida de resfriamento a temperatura ambiente. Em seguida, as solucbes obtidas
foram filtradas em filtros unitarios de seringa (0,45 um) e injetadas diretamente no
cromatografo de ions.

Utilizou-se um cromatégrafo de ions Metrohm — modelo 883 Basic IC plus (Herisau,
Suica), equipado com bomba de alta pressdo inteligente (Ipump), detector de condutividade
com estabilizador controlado pelo software MaglC Net Basic e sistema de supressao quimica
do tipo packed bed. Para a determinacdo dos cations, empregou-se a coluna Metrosep C2,
utilizando como eluente solugdo de &cido oxalico 2,7 mM (0,680 g/1 L) preparada em baldo
volumetrico de um litro.

Como regenerante da resina de troca cationica do sistema de supresséo, utilizou-se
solucéo de H2SO4 5,6 mL/1 L. A aquisigdo e o processamento dos dados cromatograficos foram
conduzidos no software MaglC Net. Para a construcdo das curvas analiticas, prepararam-se
solugdes de referéncia contendo os ions K*, NH4*, Mg?*, Na* e Ca?", em concentra¢des variando
de 0,5 a 10,0 mg L. Os calculos matematicos foram realizados no software Microsoft Excel
2007, enquanto as analises estatisticas multivariadas foram conduzidas no software
STATISTICA 6.0.

As concentragdes de cations obtidas nas amostras de cafés soltveis foram submetidas a
analise multivariada de componentes principais (PCA). Para tanto, foi construida uma matriz
de dados 27 x 5, com as informacGes referentes as amostras de cafés solGveis em triplicata,
dispostas em linhas, e as concentracdes referentes as variaveis (cations) em colunas.

Com o proposito de permitir que todas as variaveis exercessem influéncia equitativa nos
resultados, aplicou-se o autoescalonamento como pré-processamento dos dados. Para isso, a
matriz de dados foi centrada na média, subtraindo-se o valor de cada elemento pela média da
respectiva variavel, seguida de normalizacdo pelo desvio padrdo. Assim, cada elemento da
matriz centrada foi dividido pelo desvio padrdo da variavel correspondente.

Resultados e Discussao

A analise de componentes principais, com rotacdo Varimax, selecionou duas
componentes que explicam conjuntamente 75,86% da varidncia total dos dados, valor
ligeiramente superior ao observado em estudos prévios sobre cafés soltveis (SILVA et al.,
2022; MOURA et al., 2019). A primeira componente (PC1) descreve 48,23% da variancia,
sendo dominada pelas variaveis K*, Na* e Mg?, enquanto a segunda componente (PC2)
representa 27,63% da variancia, com NHa" e Ca?* como principais contribuintes.

O gréafico de scores (Figura 1A) evidencia a formacgdo de grupos distintos entre as
amostras de cafés soltveis. O primeiro grupo, formado pelas marcas A, B e C, apresenta perfis
ibnicos relativamente homogéneos, enquanto o segundo grupo, composto pelas marcas D e E,
¢ caracterizado por concentragdes mais elevadas de NH4" e Ca**. Esse agrupamento ressalta a
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heterogeneidade na composicéo idnica dos cafés solUveis disponiveis no mercado e possibilita
a diferenciacdo de amostras provenientes de diferentes fabricantes (ALMEIDA et al., 2020).

O grafico de loadings (Figura 1B) ilustra a contribuicdo de cada variavel para a
formacgdo das componentes principais. No eixo da PC1, observa-se que K', Na" e Mg?
influenciam os valores negativos, associados ao segundo grupo (marcas D e E), enquanto Ca?*
e NHa4" contribuem para os valores positivos, vinculados ao primeiro grupo (marcas A, B e C).
Na PC2, NH4* exerce influéncia predominante nos valores positivos, refletindo diferencas
especificas na composicdo ibnica entre as amostras.

A predominancia de K*, Na" ¢ Mg?* na PCl sugere que essas variaveis sao
determinantes na caracterizacdo das amostras de café em termos de mineralizacao e sabor, ja
que 0 potéssio e 0 magnésio estdo associados a intensidade e a acidez do café, enquanto o sddio
pode indicar processamento ou aditivos utilizados na producdo (RODRIGUES et al., 2018). Por
outro lado, a influéncia de NH4* ¢ Ca?* na PC2 aponta para variagdes relacionadas a fertilizagdo
das plantas ou diferengas na &gua utilizada durante o processamento, o0 que pode afetar a
qualidade sensorial e a estabilidade quimica do produto (PEREIRA et al., 2021).

Figura 1B - Loadings das variaveis catidnicas

Figura 1A - Gréfico de Scores das amostras de cafés sollveis 10 a4
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Comparando com estudos anteriores, os resultados indicam uma maior variabilidade nos
perfis idnicos em cafés sollveis comerciais do que a observada em cafés de origem Unica,
possivelmente devido a diferentes praticas de mistura e padronizacdo adotadas pelas marcas
(SANTOS et al., 2017). A capacidade de separar amostras com base em perfis ibnicos confirma
a utilidade da andlise multivariada para controle de qualidade e verificacdo de autenticidade,
podendo servir como ferramenta complementar a rotulagem e certificacdo de produtos.

E importante ressaltar que fatores como lote de producéo, armazenamento e umidade
do produto podem influenciar os teores ibnicos, sendo recomendavel que estudos futuros
ampliem o nimero de amostras e considerem andlises sazonais para obter uma caracterizacdo
mais robusta. Além disso, a incluséo de outros cations e anions pode aumentar a capacidade de
discriminagdo entre marcas e reforcar a interpretacdo quimica dos dados (MOURA et al., 2019).
Esses resultados demonstram que a combinacdo da cromatografia de ions com analise
multivariada é eficaz para diferenciar cafés sollveis de diferentes marcas, destacando a
relevancia do perfil de cations como indicador de qualidade, autenticidade e possivel
rastreabilidade do produto.

Conclus6es

A andlise de componentes principais, combinada com a cromatografia de ions,
demonstrou-se uma abordagem eficaz para a discriminacdo de cafés sollveis de diferentes
marcas, permitindo identificar padrées distintos no perfil de cations. Os resultados evidenciam
que K*, Na* e Mg?" sdo variaveis determinantes na diferenciacdo das amostras em PCl1,
enquanto NHa4* e Ca?* influenciam significativamente a PC2.
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A formagéo de grupos distintos entre as amostras analisadas indica heterogeneidade na
composicdo ibnica dos cafés sollveis disponiveis no mercado, refletindo diferencas de
processamento, fertilizagdo ou formulagdo das marcas. Esse perfil mineral ndo apenas contribui
para a qualidade sensorial e estabilidade quimica do produto, como também pode ser utilizado
como indicador de autenticidade e rastreabilidade, oferecendo uma ferramenta prética para
controle de qualidade industrial.

Portanto, este estudo reforca a relevancia da quimica analitica e das técnicas
multivariadas na avaliacdo de produtos alimenticios complexos, sugerindo que a combinacéo
de cromatografia de ions com andlise multivariada € uma metodologia confidvel e reprodutivel
para caracterizar e diferenciar cafés solUveis. Para trabalhos futuros, pretende-se ampliar o
namero de amostras, incluir analises sazonais e investigar outros cétions e anions, de modo a
obter um panorama mais completo do perfil mineral e suas implicacGes na qualidade do café.
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