Application Note AN-NIR-104

Analyse gruner Kaffeebohnen mittels
Nahinfrarotspektroskopie

Zuverlassige Ergebnisse zu Dichte, Wasseraktivitat und

Feuchtigkeit in wenigen Sekunden

Rohe (grune) Kaffeebohnen mussen vor der
Verarbeitung zum Verzehr gerdstet werden. FUr
Roster ermdglicht die kontinuierliche Analyse der
Rohkaffeebohnen eine Verbesserung der
Lagerverwaltung. Mithilfe dieser Informationen
kdnnen Roster die Reihenfolge der zu verarbeitenden
Chargen priorisieren und die Rosteinstellungen fur
mehr Konsistenz und Energieeffizienz optimieren.
Allerdings kénnen der Zeitaufwand, der Aufwand und
die etwas komplexen Arbeitsablaufe, die bei der
Verwendung herkdmmlicher Analysemethoden (z. B.
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Densimeter, Wasseraktivitatsanalysatoren)
erforderlich sind, eine Unannehmlichkeit sein.

Die Nahinfrarotspektroskopie (NIRS) ist eine schnelle
Multiparameter-Analysemethode, die sich zur Analyse
von Dichte, Wasseraktivitat und Feuchtigkeitsgehalt
griner Kaffeebohnen eignet. Es sind weder
Chemikalien noch Probenvorbereitung erforderlich, so
dass NIRS problemlos im Lager, in der Nahe des
Rosters oder in einem Qualitatskontrolllabor
eingesetzt werden kann.
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EXPERIMENTELLE GERATE

Bis zu 31 Proben griner Kaffeebohnen wurden auf
einem Metrohm DS2500 Feststoffanalysator mit dem
DS2500-Halter und NIRS-Miniprobenbechern
analysiert (Abbildung 1). Fur die Analyse im diffusen
Reflexionsmodus wurden griine Kaffeebohnen in die
NIRS-Miniprobenbecher gegeben. Die
Datenerfassung und die Entwicklung von
Vorhersagemodellen wurden mit dem Softwarepaket
Vision Air Complete durchgefuhrt (Tabelle 1).

Tabelle 1. Ubersicht iber die Hardware- und Softwareausstattung.

Referenzwerte flur Dichte, Wasseraktivitat und
Feuchtigkeitsgehalt wurden mit den jeweiligen
Primarmethoden ermittelt. Die Analyse der
Wasseraktivitat folgte den Richtlinien von ISO 18787,
der Feuchtigkeitsgehalt wurde gemaB ISO 6673
bestimmt und die Dichte wurde mit einem
Dichtebestimmungsset flr eine Precisa-Waage
bestimmt.

Equipment Artikelnummer
DS2500 Solid Analyzer 2.922.0010
DS2500 Halter 6.7430.040
NIRS Mini-Probenbecher 6.7402.030
Vision Air 2.0 Complete 6.6072.208
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Abbildung 1. Ein Metrohm DS2500 Feststoffanalysator mit griinen Kaffeebohnen in einem NIRS-Miniprobenbecher.

ERGEBNIS

Die erhaltenen Vis-NIR-Spektren (Abbildung 2)
wurden verwendet, um Vorhersagemodelle fUr die
verschiedenen Referenzparameter zu erstellen. Um
die Qualitat der Vorhersagemodelle zu Gberprifen,
wurden die Datensdtze fuUr Wasseraktivitat und
Feuchtigkeit in Kalibrierungs- und Validierungssatze
aufgeteilt. Fir die Dichte wurde ein ,Leave One Out”-
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Validierungsverfahren verwendet.
Korrelationsdiagramme, die den Zusammenhang
zwischen der Vis-NIR-Vorhersage und den
Referenzwerten darstellen, sind in den Abbildungen
3-5 zusammen mit den jeweiligen Figures of Merit
(FOM) dargestellt.
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Abbildung 2. Auswahl von Vis-NIR-Spektren von Proben griiner Kaffeebohnen. Die Daten wurden mit einem DS2500 Solid Analyzer

ermittelt. Zur Visualisierung wurde ein Spektrenoffset angewendet.

ERGEBNISDICHTE IN GRUNEN KAFFEEBOHNEN
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Abbildung 3. Korrelationsdiagramm und die jeweiligen FOMs fir die VVorhersage der Dichte griiner Kaffeebohnen mit einem DS2500 Solid
Analyzer. Die Laborwerte wurden mit einem Dichtebestimmungsset fir eine Waage ermittelt.

www.metrohm.com 4 n MEil'Ohm



ERGEBNIS WASSERAKTIVITAT IN GRUNEN KAFFEEBOHNEN

1.0
Figures of Merit Value

0.9+
o R2 0.97
2
[1]
> 0.8- Standard Error of
% Calibration D0k
> 0.7- Standard Error of Cross-
2 O % 0.017
= Validation
Q
T 0.6 Standard Error of
5] Prediction D.ots
©
< 0.5-

0.4

1 1 1
0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0
Water activity lab value

Abbildung 4. Korrelationsdiagramm und die jeweiligen FOMs fur die Vorhersage der Wasseraktivitat in griinen Kaffeebohnen mit einem
DS2500 Solid Analyzer. Die Laborwerte wurden nach den Richtlinien der ISO 18787 ermittelt.

ERGEBNIS FEUCHTIGKEIT IN GRUNEN KAFFEEBOHNEN
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Abbildung 5. Korrelationsdiagramm und die entsprechenden FOMs fur die Vorhersage der Feuchtigkeit in griinen Kaffeebohnen mit einem
DS2500 Solid Analyzer. Die Laborwerte wurden nach den Richtlinien der ISO 6673 ermittelt.
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FAZIT

Diese Application Note zeigt die Machbarkeit der
Nahinfrarotspektroskopie fur die Analyse von Dichte,
Wasseraktivitat und Feuchtigkeitsgehalt in griinen
Kaffeebohnen. Ohne den Einsatz von Chemikalien
kdnnen diese Qualitdtsparameter gemessen werden,
und die Ergebnisse liegen in weniger als einer Minute
vor. Mit dieser benutzerfreundlichen Methode
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konnen Roster ihre Lagerverwaltung verbessern,
indem sie die zu rostenden Rohbohnen anhand von
Haltbarkeitsindikatoren auswahlen. Darlber hinaus
konnen die Rosteinstellungen flir eine bessere
Produktkonsistenz und eine héhere Energieeffizienz
optimiert werden.
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KONFIGURATION
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DS2500 Solid Analyzer

Robuste Nahinfrarotspektroskopie fir die
Qualitdtskontrolle im Labor sowie im
Produktionsumfeld.

Der DS2500 Analyzer ist die bewahrte, flexible
Losung fur die Routineanalytik von Feststoffen,
Cremes und optional auch Flussigkeiten entlang der
gesamten Produktionskette. Das robuste Design
macht den DS2500 Analyzer unempfindlich gegen
Staub, Feuchtigkeit, Vibrationen sowie
Temperaturschwankungen und damit hervorragend
geeignet fdr den FEinsatz im rauen
Produktionsumfeld.

Der DS2500 deckt den gesamten Spektralbereich von
400 bis 2500 nm ab und liefert in weniger als einer
Minute genaue und reproduzierbare Ergebnisse. Der
DS2500 Analyzer erfullt die Anforderungen der
pharmazeutischen Industrie und unterstitzt durch
die einfache Bedienung die Anwender in ihren
taglichen Routineaufgaben.

Durch perfekt auf das Gerat abgestimmtes Zubehor
werden bei jedem noch so herausfordernder
Probentyp, wie z.B. grobkdrnige Feststoffe wie
Granulate oder halb fest-flissige Proben wie Cremes,
bestmogliche Ergebnisse erzielt. Bei Messungen von
Feststoffen kann die Produktivitét gesteigert werden
durch Einsatz des MultiSample Cups, welches
automatisierte Messungen in Serie von bis zu 9
Proben ermdéglicht.
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