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RESUMO

O vinagre é caracterizado como o produto do fermentado acético obtido
de matéria-prima rica em acgUcares fermentesciveis ou amido. Em sua
composicao estdo presentes majoritariamente o acido acético e a dgua, e
em menores proporcdes, compostos bioativos como acidos organicos e
aclcares. A qualidade e o preco dos vinagres variam principalmente de
acordo com os compostos presentes no produto e pelas etapas envolvidas
em sua producao. Uma das caracteristicas que atribuem um maior valor
agregado ao fermentado acético é o tipo agronémico de producao da
matéria-prima. O vinagre organico geralmente é atrativo para quem
busca uma alimentacdo com dieta mais saudavel e eco sustentadvel. Seu
alto valor agregado gera abertura a praticas de fraude por divulgacdo de
informacado falsa. O combate a fraude em alimentos é cada vez mais
exigente em relacdo as andlises utilizadas para sua deteccdo, e a
guimiometria, mais especificamente andalises multivariadas, tém-se
mostrado uma boa alternativa para combaté-la.. Sendo assim, o objetivo
deste trabalho da-se pelo interesse em classificar amostras de vinagres
entre organicos e convencionais via analise discriminante por minimos
guadrados parciais (PLS-DA) acoplado a técnicas espectroscépicas, de
maneira precursora a deteccao de fraude em vinagres organicos. Foram
obtidos espectros de H-RMN, FTIR-ATR, UV-Vis e FT-NIR de 80 amostras
de vinagres, sendo 46 organicos e 34 convencionais de diversos tipos de
frutas ou alcool. Os espectros foram submetidos a 387 possibilidades de
diferentes tratamentos e pré-processamentos para estimar o melhor
desempenho de classificacdo. Para a selecdo das amostras foi utilizado o
algoritmo de Kennard & Stone, sendo 67% das amostras para calibracao,
33% para predicdo. Os modelos de PLS-DA foram construidos e o nimero
de varidveis latentes definido através da raiz do erro quadratico médio da
validacdo cruzada performado por validacao cruzada /eave-ne-out. Os
modelos foram avaliados a partir das figuras de mérito: sensibilidade
(SEN), especificidade (SPE), acuradcia (ACC) e pelo coeficiente de
correlacao de Matthews (MCC). Os resultados demonstraram que o
modelo para a técnica de 'H-RMN, com 7 varidveis latentes, tratamento e
pré-processamento de normalizacao 1, alinhamento e escala de pareto,
tiveram melhor desempenho analitico para predicao das classes. Valores
de SPE de 90,9%; SEN de 93,3%; ACC de 92,3% e MCC de 0,84 foram
registrados. Seguido dos desempenhos das técnicas de FT-IR, UV-Vis e por
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Gltimo FT-NIR, com o pior modelo de predicdo (SPE de 63,6%; SEN de
73,7%; ACC de 69,2 e MCC 0,37). Estes resultados demonstraram que a
combinacdo de técnicas espectroscédpicas com o método de PLS-DA séo
uma alternativa para realizar a classificacdo de vinagres pelo método
agronémico de cultivo da matéria-prima. Sendo assim, indicam a
viabilidade para futuras aplicacdes em diferenciacao de vinagres
organicos dos convencionais em casos de deteccdao de fraude.
Agradecimentos ao CNPg pelo fomento, ao Laboratério de andlise de
alimentos, DCTA e LABSPEC da Universidade Estadual de Londrina, NAL-
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