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RESUMEN

ontextualizacion: El café es uno de
los frutos de mayor riqueza funcional y
bioactiva. Sin embargo, condiciones como la
region de cultivo, manejo poscosecha y ca-
lidad del tueste pueden afectar la composi-
cién e identificacidn de grupos funcionales.

Vacio de conocimiento: Actualmente, es
incierto cdmo afectan la tostién y la regién
en la presencia de grupos funcionales que se
puedan asociar con la presencia de compues-
tos bioactivos especificos en el grano, por lo
cual, las técnicas de espectrofotometria infra-
rroja surgen como las metodologias de anali-
sis rapido y presuntivo de calidad cafetera.

Propdésito: El objetivo de investigacidon
fue evaluar la influencia de la region y tos-
tion en la identificacién de grupos funciona-
les de cafés colombianos analizados median-
te espectroscopia infrarroja y quimiometria.

Metodologia: Se emplearon cafés colom-
bianos variedad ardbica de diferente grado
de tostidn y region segun su tostion: tostioén
suave (Cauca, Tolima y Narifno), tostiéon ba-
lanceada (Huila, Antioquia y Santander)
y tostidn fuerte (Caldas, Valle del Cauca y
Sierra Nevada). Los cafés fueron analizados
mediante espectroscopia infrarroja por re-
flectancia total atenuada de 4000 a 600 cm™.
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Resultados y conclusiones: De los es-
pectros se identificaron 14 bandas con gru-
pos funcionales de interés que relacionan la
presencia de compuestos quimicos. Dentro
de estos se encontraron alcoholes, anillos
aromaticos, cafeina, lipidos, aldehidos, és-
teres, dcidos organicos (clorogénico), tri-
gonelina, dcidos alifaticos y carbohidratos.
De la influencia de la tostion y la region so-
bre la presencia de grupos funcionales, los
cafés de Cauca (tostiéon suave), Santander
(tostion balanceada) y Caldas (tostion fuer-
te) fueron los de mayor vibracién en los 14
picos encontrados en relacién con sus ho-
monimos. Sin embargo, el andlisis de com-
ponentes principales arrojé que los cafés de
tostion suave (Tolima, Narifo y Cauca) y
tostion fuerte (Caldas) fueron los de mayor
influencia sobre los compuestos asociados
a los grupos funcionales encontrados, sien-
do Cauca y Caldas los predominantes en los
grupos funcionales, indicando que la region
y la tostion afectan significativamente la pre-
sencia de grupos funcionales y la composi-
cién interna del grano.

Palabras clave: ART-FTIR, café, espec-
troscopia infrarroja, grupos funcionales,
quimiometria, tostion.
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ABSTRACT

Contextualization: coffee is one of the
fruits with the greatest functional and bioac-
tive richness. However, conditions such as
the growing region, post-harvest manage-
ment and roast quality can affect the com-
position and identification of functional
groups.

Knowledge gap: Currently, it is uncertain
how roasting, and region affect the presen-
ce of functional groups that can be associa-
ted with the presence of specific bioactive
compounds in the grain. Therefore, infrared
spectrophotometry techniques emerge as
the methodologies for rapid and presumpti-
ve analysis of coffee quality.

Purpose: objective of the research was
to evaluate the influence of the region and
roasting in the identification of functional
groups of Colombian coffees analysed by in-
frared spectroscopy and chemometrics.

Methodology: Colombian Arabica co-
ffees of different degrees of roast and region
were used according to mild roast (Cauca,
Tolima, and Narifio), balanced roast (Huila,
Antioquia and Santander) and strong roast
(Caldas, Valle del Cauca and Sierra Nevada).
The browns were analyzed by attenuated to-
tal reflectance infrared spectroscopy from
4000 a 600 cm .

Ochoa, F., Duran, O., Trujillo, N.

Results and conclusions: of the spectra, 14
bands were identified with functional groups
of interest that relate the presence of chemi-
cal compounds. Among these were found
alcohols, aromatic rings, caffeine, lipids, al-
dehydes, esters, organic acids (chlorogenic),
trigonelline, aliphatic acids and carbohydra-
tes. Of the influence of roasting and region
on the presence of functional groups, the
coffees of Cauca (mild roasting), Santander
(balanced roasting) and Caldas (strong roas-
ting) were the ones with the highest vibra-
tion in the 14 peaks found in relation to their
homonyms. However, the principal compo-
nent analysis showed that mild roast coffees
(Tolima, Narifio and Cauca) and Caldas in
strong roasting were the ones with the grea-
test influence on the compounds associated
with the functional groups found. Cauca and
Caldas are the predominant in the functio-
nal groups, indicating that the region and
the roasting significantly affect the presence
of functional groups and the internal com-
position of the grain.

Keywords: ART-FTIR, coffee, infrared
spectroscopy, functional groups, chemome-
trics, roasting.
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RESUMEN GRAFICO

TOSTION SUAVE
Cauca
Tolima
Narifio

TOSTION

BALANCEADA

Huila
Antioquia
Santander

TOSTION FUERTE

Caldas
Valle del Cauca
Sierra Nevada

Preparacion de
Muestras de ATR
Café

Las muestras de café
molido se prepararon
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Obtencion de
espectros

Medicion FTIR- Ajuste de

espectros

Los espectros se
procesan con el
software OriginLab
para el analisis.

Medicion por
espectroscopia FTIR-
ATR utilizando un
espectrofotémetro
infrarrojo.

Los espectros se
capturan usando el
software IR-
SOLUTION. 24 scan,
resolucion de
4 cm*-1 yun rango
de 4000 a 600 cm*-1

para el andlisis.

IDENTIFICACION DE GRUPOS FUNCIONALES EN CAFES COLOMBIANOS >

Fuente: elaboracion propia

INTRODUCCION

1 café arabico (Coffea arabica L.), cul-

tivado principalmente en las regiones
montafnosas del norte de Tailandia, se ha
convertido en una de las especies de café co-
merciales mas conocidas (Preedalikit et al.,
2023). Por su parte, regiones como Etiopia es
una de las regiones productoras de café mas
grandes de Africa. En Etiopia, el café repre-
senta entre el 60 % y el 70 % de los ingresos
nacionales en divisas y el sustento de alre-
dedor del 20 % al 25 % de la poblacion, di-
recta o indirectamente (Tadesse et al., 2020).
Sin embargo, Colombia es el tercer pais ma-
yor productor de café, seguido por Brasil y
Vietnam (Rojas-Ospina et al., 2024).

Actualmente, este fruto genera alta aten-
cién, ya que su calidad se ve afectada segin
la regién de origen y manejo poscosecha
(Cortés-Macias et al., 2022). Dentro de los

parametros de calidad cafetera, la presencia
de grupos funcionales que relacionen com-
puestos quimicos es un indicador de calidad,
asociado a la regién de cultivo y condiciones
de procesamiento como el tostado (Kung-
suwan et al., 2023; Wolosiak et al., 2023). El
café tiene muchos compuestos que impulsan
el aroma y el sabor del café preparado. Los
alcaloides, proteinas, polisacaridos polimé-
ricos, cafeina, dcidos, lipidos y carbohidra-
tos (sacarosa, glucosa, fructosa) afiaden ca-
racteristicas sensoriales a la bebida. Algunos
estudios reportan que la composicion cam-
bia entre especies de café y también antes y
después del proceso de tueste (Mendes dos
Santos et al., 2021). La pulpa de la cereza del
café variedad arabica es abundante en cafei-
na y polifenoles, siendo el acido clorogénico
el principal compuesto fendlico (Nemzer et
al,, 2021a).
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Recientes estudios en la identificacién de
perfiles de fitoquimicos en C. ardbica identi-
fic6 hasta 219 compuestos, compuestos por
isomeros de acidos clorogénicos (CGA), fla-
vonoides, alcaloides, eicosanoil-5-hidroxi-
triptamida (EHT), atractiligenina y deriva-
dos de carboxiatractiligenina (Nemzer et al.,
2021b). También se han identificado otros
compuestos, aunque en cantidades menores,
a saber: trigonelina, teobromina, teofilina,
acido protocatequiico, acido galico, querce-
tina, catequina, epicatequina, procianidina
y rutina (Castaldo et al., 2020).A continua-
cion, se abarcan los principales compuestos
bioactivos del café y su interés en la indus-
tria alimentaria.

El 4cido clorogénico tiene una alta bio-
disponibilidad entre los humanos y muestra
una variedad de funciones biolégicas im-
portantes que incluyen efectos antioxidan-
tes y antiinflamatorios, antimutagénicos,
anticancerigenos y protectores del dano del
ADN (Preedalikit et al., 2023). Los diterpe-
nos se describen como alcoholes pentacicli-
cos, debido a la fusién de unidades de iso-
preno para formar un esqueleto de veinte
carbonos de kauren. Kahweol y cafestol son
los dos principales diterpenos que se han
aislado de granos, infusiones y aceites de
café verde y tostado (Munyendo et al., 2021).
Debido a sus complejidades biolégicas y de
procesamiento, el café tiene una matriz muy
compleja que complica su andlisis volatil.
La diversidad de componentes de la matriz
del café (por ejemplo, carbohidratos y lipi-
dos) y otros compuestos no volatiles (por
ejemplo, trigonelina y melanoidinas) requie-

Ochoa, F., Duran, O., Trujillo, N.

re procedimientos de limpieza sustanciales
para reducir el ruido de fondo analitico y el
desgaste de la maquina sin comprometer la
recuperacion de compuestos volatiles de in-
terés (Marin-San Roman et al., 2020).

De otra parte, se relaciona que las condi-
ciones de procesamiento del café afectan la
composicion de material volatil durante su
preparacion, y varios estudios documentan
el impacto de los métodos de preparaciéon
del café, como el tostado en la liberacién
de aromas (Barron et al., 2012; Itobe et al,,
2015). Finalmente, dentro de los compues-
tos de mayor interés, la cafeina tiene la capa-
cidad de prevenir el estrés oxidativo, dada su
alta capacidad antioxidante pero voluble se-
gun el origen y condiciones de tueste (Pree-
dalikit et al., 2023).

En relacién con los anterior, la identifi-
cacién de grupos funcionales mediante es-
pectrofotometria infrarroja ha permitido
la clasificacion de nuevos cafés (Baqueta et
al., 2023), la evaluacién de compuestos sen-
soriales (Belchior et al., 2019) y la identifi-
cacién de granos defectuosos (Craig et al,
2012). Sin embargo, esta técnica ha incursio-
nado en la identificacién presuntiva de com-
puestos que permitan establecer la calidad
interna y composiciéon bioactiva del grano
(Maiyah et al., 2025). Por lo anterior, el obje-
tivo de investigacion fue evaluar la influen-
cia de la regidn y tostidn en la identificacién
de grupos funcionales de cafés colombianos
analizados mediante espectroscopia infra-
rroja (ATR-FTIR) y quimiometria.
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MATERIALES Y METODOS

Obtencion de los cafés
de estudio

Se emplearon cafés variedad arabica co-
lombianos de diferentes regiones de origen
y grados de tostion ya especificado y estan-
darizado por una casa comercial, la cual
establece la denominacion de los cafés y su
grado de tostidén. Las muestras de café fue-
ron agrupadas segun su tostion y origen asi:
tostion suave (Cauca, Tolima y Narifio), tos-
tién balanceada (Huila, Antioquia y Santan-
der) y tostion fuerte (Caldas, Valle del Cauca
y Sierra Nevada). Dentro de los criterios de
seleccion se tuvieron en cuenta las regiones
de mayor produccién cafetera segun lo re-
portado por MinAgricultura (2022). Estos
cafés fueron adquiridos de una casa comer-
cial colombiana en tres presentaciones con
loteado distinto para garantizar el muest-
reo y fueron llevados a las instalaciones del
laboratorio de investigaciones del grupo de
Bioingenieria Alimentaria de la Universidad
de Pamplona, Colombia.

Analisis espectroscapico
(FTIR - ATR) y quimiométrico

El analisis espectroscépico FTIR se realizd
por ATR (reflectancia total atenuada) (Man-
rique y Gutiérrez, 2018), empleando un es-
pectrofotometro infrarrojo (marca Thermo
Scientific, modelo NICOLET iS150-FT-IR, y
el accesorio ATR PIKE MIRacle con cristal
de diamante). El andlisis se realiz6 por tripli-
cado a 2010,5 °Cy 70 % HR; posteriormente,

se dispuso cada muestra de café molido en
el cristal para su medicién con la realizacion
previa de background con el fin de eliminar
el ruido por el medio. La obtencién de los
espectros se realizé mediante el software
IR-SOLUTION a 24 scan, resolucion de 4
cm™ y un rango de 4000 a 600 cm™ (Masek
etal., 2020; Tsiaka et al., 2023). Con respec-
to al analisis quimiométrico, los espectros
obtenidos fueron ajustados mediante el
software OriginLab, realizando suavizado,
ajuste de linea base y normalizado (Baque-
ta et al., 2023; Belchior et al., 2019; Ni et
al., 2022).

Analisis estadistico de datos

El andlisis estadistico de las absorbancias
de los picos asociados a grupos funcionales
fue realizado mediante el paquete estadisti-
co Minitab Statistical Software, realizando
andlisis descriptivo anova de un factor con
prueba de comparaciones de Fisher con un
nivel de confianza del 95 %. Posteriormen-
te, se realizé un andlisis de componentes
principales, determinando la influencia de
los grupos funcionales asociados a com-
puestos especificos en las muestras de café,
segun su grado de tostion. En complemen-
to al andlisis de componentes principales,
se realiz6 un analisis factorial por medio de
la medida de Kaiser-Meyer—Olkin (KMO),
estableciendo factores de mancomunidad
para la seleccion de componentes princi-
pales por el criterio de raiz latente (valores
propios o eigenvalores> 1,0). Finalmente, se
determiné el porcentaje de similitud espec-
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troscopico de las muestras mediante anali-
sis de conglomerado elaborado a partir de

identificados

RESULTADOS Y DISCUSION

A nalisis espectroscopico
identificacién de grupos

vibracional e
funcionales

En la figura 1 se observan las caracteristi-
cas espectroscépicas de los cafés de regién
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Figura 1. Caracteristicas espectroscépicas de los cafés de regién segtin su grado de tostion,

(a) tostion suave, (b) tostion balanceada y (c) tostion fuerte.

A partir de las secciones a,
gura 1, se evaluaron los picos

banda de vibracién de los grupos funciona-
les presentes. Segun los espectros y los pi-

Fuente: elaboracion propia

by c de la fi-
de interés y la

Area Agricola

segun su grado de tostion, (a) tostion suave,
(b) tostion balanceada y (c) tostidn fuerte.

79

las absorbancias de los grupos funcionales

cos, se identificaron 14 bandas que asocian
grupos funcionales de interés relacionados
con la presencia de compuestos especificos.
En relacion con lo anteriormente expuesto,
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1 se observan los resultados de absorban-
cia equivalentes a la vibracién de los grupos
funcionales identificados en los picos de la
figura 1.

las absorbancias de los grupos funciona-
les fueron analizadas estadisticamente, con
el fin de establecer las diferencias entre los
cafés de cada grado de tostidn. En la tabla

Tabla 1.
Absorbancias de los grupos funcionales de los cafés de andlisis para cada grado de tostion

Longitudde  Grupo fun- Absorbancia tostion suave
da cm-! cional Compuesto asociado
on Cauca Tolima Narifio
3313 -OH Alcoholes y agua 0,072+0,001° 0,041+0,000° 0,052+0,00°c | 0,000
3010 -CH Anillos arométicos 0,038+0,004* 0,027+0,007° 0,033+0,007¢ | 0,000
2925 -CH Cafeina y lipidos 0,139+0,007° 0,115+0,006" 0,119+0,006¢ | 0,000
2854 -CH, Acidos grasos 0,102+0,006° 0,084+0,005° 0,089+0,005¢ | 0,000
Aldehidos, ésteres y
1780 Cc=0 acidos alifaticos como | 0,025+0,001° 0,020+0,008" 0,024+0,001¢ | 0,000
el clorogénico
1657 Cc=C Cafeina 0,118+0,002* 0,075+0,001° 0,090+0,001¢ 0,000
1589 Cc=C Trigonelina 0,096+0,002° 0,064+0,001° 0,075+0,001¢ | 0,000
1450 C-OH Acido clorogénico 0,114+0,004* 0,081+0,001° 0,092+0,001¢ | 0,000
1381 C-OH Acido clorogénico 0,130+0,005° 0,089+0,004" 0,102+0,004¢ | 0,000
Carbohidratos, alco-
holes, ésteres, dcidos
1250 C=0Oy-OH o ) 0,148+0,002° 0,102+0,001° 0,114+0,001¢ | 0,000
carboxilicos y anhi-
dridos
1237 C-OH Sacarosa 0,152+0,009° 0,107+0,003° 0,119+0,001¢ | 0,000
1150 C-OH Acido clorogénico 0,201+0,002° 0,147+0,002° 0,159+0,001¢ | 0,000
Arabinogalactanos,
1065 C-OH acido clorogénico y 0,279+0,006° 0,179+0,003" 0,203+0,004¢ | 0,000
quinico
721 C=0 Carbohidratos 0,177+0,005° 0,128+0,003" 0,139+0,004¢ | 0,000
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Absorbancia tostion balanceada

Longitudde  Grupo fun- .
da cm! cional Compuesto asociado
on Huila Antioquia Santander
3313 -OH Alcoholes y agua 0,010+£0,001* | 0,011+0,001> | 0,032+0,001¢ | 0,000
3010 -CH Anillos arométicos 0,007+0,001* | 0,008+0,001°> | 0,020+0,002¢ | 0,000
2925 -CH Cafeina y lipidos 0,017+0,000* | 0,023+0,001° | 0,063+0,003 | 0,000
2854 -CH, Acidos grasos 0,014+0,007* | 0,019+0,001> | 0,048+0,002¢ | 0,000
Aldehidos, ésteres y
1780 C=0 4cidos aliféticos como | 0,006+0,000* | 0,008+0,000* | 0,015+0,000° | 0,000
el clorogénico
1657 C=C Cafeina 0,016+0,000* | 0,018+0,000" | 0,047+0,000° | 0,000
1589 C=C Trigonelina 0,015+£0,000*° | 0,016+0,000° | 0,040+0,000° | 0,000
1450 C-OH Acido clorogénico 0,017+£0,001* | 0,020+0,000° | 0,049+0,001°¢ | 0,000
1381 C-OH Acido clorogénico 0,019+0,001* | 0,021+0,002° | 0,053+0,001¢ | 0,000
Carbohidratos, alco-
holes, ésteres, dcidos
1250 C=0y-OH o ) 0,021+0,000* | 0,024+0,000" | 0,060+0,001¢ | 0,000
carboxilicos y anhi-
dridos
1237 C-OH Sacarosa 0,022+0,000* | 0,025+0,001°> | 0,062+0,002¢ | 0,000
1150 C-OH Acido clorogénico 0,028+0,002* | 0,032+0,000° | 0,082+0,001¢ | 0,000
Arabinogalactanos,
1065 C-OH dcido clorogénico y 0,035+£0,001* | 0,038+0,000° | 0,098+0,001¢ | 0,000
quinico
721 Cc=0 Carbohidratos 0,028+0,000* | 0,031+0,000* | 0,007+0,000° | 0,000

Absorbancia tostion fuerte

Longltud _(}e Gru‘po ﬁlm- Compuesto asociado
orcaient dlo Caldas Valle del Sierra
Cauca Nevada
3313 -OH Alcoholes y agua 0,071+0,0002 0,015+0,000° 0,026+0,001¢ 0,000
3010 -CH Anillos aromaticos 0,038+0,004# 0,013+0,001" 0,018+0,005¢ 0,000

Area Agricola
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Absorbancia tostion fuerte

Longitudde  Grupo fun- .
) s Compuesto asociado X
onda cm cional Valle del Sierra
Caldas
Cauca Nevada
2925 -CH Cafeina y lipidos 0,141+0,0072 0,043+0,002° 0,061+0,003¢ 0,000
2854 -CH, Acidos grasos 0,102+0,006? 0,034+0,002° 0,047+0,002¢ 0,000
Aldehidos, ésteres y
1780 C=0 4cidos alifaticos como | 0,026+0,001° 0,010+0,002P 0,014+0,006¢ 0,000
el clorogénico
1657 Cc=C Cafeina 0,125+0,002% 0,024+0,002P 0,044.+0,002¢ 0,000
1589 C=C Trigonelina 0,100+0,0022 0,022+0,004> 0,038+0,003¢ 0,000
1450 C-OH Acido clorogénico 0,117+0,0072 0,028+0,005" 0,046+0,007¢ 0,000
1381 C-OH Acido clorogénico 0,135+0,0042 0,029+0,001° 0,051+0,000¢ 0,000
Carbohidratos,
alcoholes, ésteres,
1250 C=0Oy-OH . - 0,151+0,001* 0,033+0,004> 0,056+0,005¢ 0,000
acidos carboxilicos y
anhidridos
1237 C-OH Sacarosa 0,156+0,001* 0,035+0,007" 0,059+0,002¢ 0,000
1150 C-OH Acido clorogénico 0,207+0,004# 0,047+0,007" 0,076+0,007¢ 0,000
Arabinogalactanos,
1065 C-OH acido clorogénico y 0,290+0,006* 0,053+0,001° 0,093+0,001¢ 0,000
quinico
721 C=0 Carbohidratos 0,181+0,005% 0,042+0,001" 0,069+0,002¢ 0,000

Letras diferentes entre filas presentan diferencias minimas

significativas en un nivel del 0,05.

Fuente: elaboracion propia

Segun lo reportado por Aung Moon et al.
(2024), el pico en 3313 cm™ se asocia al esti-
ramiento de los enlaces -OH (Barrios-Ro-
driguez et al., 2021b), por la presencia de
agua principalmente (Tsiaka et al., 2023); sin

embargo, algunos autores han relacionado
la presencia de alcoholes generados por pro-
cesos fermentativos en el grano. La literatu-
ra expone que valores altos de absorbancia
en 3313 cm™ indica mayor cantidad de agua
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ligada en el grano, relacionandose con la cal-
idad del tueste y la presencia de compuestos
fisicoquimicos (Pereira et al., 2021).

En 3010 cm™ hubo vibracion simétrica del
estiramiento de -CH en enlaces dobles cis
(Aung Moon et al., 2024) asociado al estira-
miento de -CH en anillos aromaticos (Tsiaka
et al., 2023). Los picos a 2925 y 2854 cm™ se
atribuyeron al estiramiento antisimétrico
de los grupos -CH, y -CH, (Flores-Valdez
et al.,, 2020) en lipidos (Barrios-Rodriguez et
al., 2021a), cafeina (Barrios-Rodriguez et al.,
2021a; Jiménez-Ochoa et al., 2022) y acidos
grasos (Aung Moon et al., 2024). Las variacio-
nes de estos grupos funcionales pueden cau-
sar una elevacién en la oxidacién y degrada-
cién de lipidos, lo que lleva a una reduccion
en la intensidad de las vibraciones de estira-
miento -CH, y -CH,, acelerando asi alteracio-
nes internas en el grano (Tsiaka et al., 2023).

En 1780 cm™ se observa el estiramiento
del enlace -C=0, indicando ésteres alifati-
cos (Tsiaka et al., 2023), acidos clorogénicos
e inclusive cafeina (Yusmanizar et al., 2019).
Asi mismo, se asocian aldehidos, ésteres y
acidos alifaticos (Munyendo et al., 2022). Lo
anterior, dada la presencia de compuestos
aromaticos del café, como ésteres relacio-
nados con aromas frutales en el grano (Bel-
chior et al.,, 2019).

En las bandas 1657 cm™ se encontré la
vibracién de estiramiento -C=C en cis-ole-
finas como la cafeina (Aung Moon et al,
2024), al igual que en 1589 cm™ con pre-
sencia de trigonelina (Barrios-Rodriguez et
al., 2021a; Munyendo et al., 2022). Estos dos
compuestos son responsables de la calidad
organoléptica del café y la produccion de sa-
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bores, especialmente el aroma a café tostado
(Belchior et al., 2019). También se encontré
presencia de dcido clorogénico en las ban-
das 1450, 1381, 1150 y 1065 cm™ con huella
dactilar del grupo funcional flexiéon -C-OH
en acidos organicos (Barrios-Rodriguez et
al., 2021b) y arabinogalactanos en 1065 cm™
(Tsiaka et al., 2023). La presencia de este
acido carboénico (acido clorogénico) se debe
a su abundante contenido en los granos de
café, el cual puede variar segtin la intensidad
y variables con las que se realice el tueste
(Debona et al., 2021).

La region de 1250 cm™ permite establecer
la clasificacion del grano con respecto a su
grado de tostidon, dado que se correlaciona
con los modos de vibracién de las moléculas
de carbohidratos, alcoholes, ésteres, acidos
carboxilicos y anhidridos. Estos componen-
tes quimicos desempefan un papel crucial
en la evaluacion de las propiedades organo-
lépticas del café, junto con los ésteres y las
cetonas. Los acidos, por su parte, producen
compuestos volatiles que evocan aromas que
recuerdan a los del vinagre, el chocolate y el
caramelo que se desarrollan tras la tostion.
Con respecto a la identificacion de carbohi-
dratos. en 1237 cm™ la vibracion -C-OH co-
rresponde a compuestos especificos como la
sacarosa (Aung Moon et al., 2024; Stanek et
al., 2021). Mientras que, en 721 cm™ expresa
la vibracién -C-O asociada con la presencia
de monosacéridos propios del grano como
la fructosa y glucosa.

En general, los valores presentados en la
tabla 6 muestran que los cafés de mayor vi-
braciéon en los 14 grupos funcionales para
cada grado de tostién fueron: Cauca (tostién
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suave), Santander (tostién balanceada) y
Caldas (tostion fuerte). Sin embargo, el ana-
lisis estadistico arrojé diferencias minimas
significativas en todos los grupos funciona-
les en un p-valor de 0,000. Asi mismo, entre
los tres cafés de cada grado de tostiéon no se
presentaron similitudes, indicando que la
region de origen incide en la presencia de
grupos funcionales de los cafés, segiin lo ex-
presado por Alcantara et al. (2025), Pramu-
dita et al. (2017) y Tsiafitsa et al. (2022). Las
variaciones asociadas en las caracteristicas
espectroscépicas también se relacionan con
las propiedades intrinsecas del grano, como
la composicién fisicoquimica, las caracte-
risticas metabdlicas, la oxidacion de lipidos
y la presencia de compuestos importantes.
Dentro de estos compuestos resaltan carbo-
hidratos, proteinas, lipidos, cafeina, acido
clorogénico y trigonelina, correspondientes
a las huellas dactilares de los grupos fun-
cionales identificados (Aung Moon et al,
2024), permitiendo la diferenciacién de los
cafés segin su grado de tostidn y su regién
de origen.

3.2. Anélisis quimiométrico y
relacion espectroscopica de
las muestras de café

Con el fin de establecer la agrupacion de
las muestras de café segtin su grado de tos-
tién y la influencia de los compuestos rela-
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cionados con los grupos funcionales identi-
ficados, la figura 2 muestra dicha agrupacion
mediante un andlisis de componentes prin-
cipales. En este caso, el primer componente
principal (PC1) es el eje que mas variabili-
dad explica en los datos y estd fuertemente
influenciado por los carbohidratos (0,269),
la sacarosa (0,269) y los acidos clorogénicos
(0,269), indicando que estas variables estan
altamente correlacionadas y son responsa-
bles de la diferenciacién entre las muestras.
Este patrén se observa en la disposiciéon de
las regiones: Caldas, Tolima y Cauca apare-
cen asociadas con estos compuestos, mien-
tras que Santander y Sierra Nevada se sitian
en el extremo opuesto. El segundo compo-
nente principal (PC2) contribuye a la dife-
renciacién de las muestras en el eje vertical
y estd principalmente influenciado por los
aldehidos, ésteres y compuestos alifaticos
(-0,298), los anillos aromaticos (-0,255) y los
acidos grasos (-0,113). Esto sugiere que, en
regiones como Huila y Antioquia, ubicadas
en la parte superior, existe una mayor pre-
sencia de estos compuestos, los cuales estan
relacionados con las propiedades volatiles
y el perfil sensorial del café. En contraste,
Santander, en la parte inferior de la figura,
presenta menores concentraciones de estos
compuestos, lo que indica un perfil quimico
distinto (Marin-San Romadn et al., 2020).
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Figura 2. Analisis de componentes principales, influencia de los compuestos

con respecto a los cafés de region, segin su grado de tostion
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En cuanto al efecto del grado de tostidn, se
observa que los cafés con mayor contenido
de 4cidos clorogénicos y carbohidratos (Cal-
das, Tolima y Cauca) estan relacionados con
tostiones suaves o balanceadas, ya que estos
compuestos tienden a degradarse a tempe-
raturas mas altas (Pimpley et al., 2020). Por
otro lado, Narifio y Santander muestran una
mayor concentracion de aldehidos, ésteresy
acidos grasos, que son productos de la de-
gradacién térmica de precursores durante la
tostion fuerte. Este efecto se corrobora con
los valores de los vectores propios, donde
los aldehidos, ésteres y compuestos alifati-
cos tienen un alto valor positivo en (0,535),
lo que sugiere su formacion en etapas avan-
zadas del proceso térmico (De Souza Costa
et al.,, 2024).

La trigonelina (-0,012 en PC2 y 0,269 en
PC1) también juega un papel importante en
la diferenciacion de las muestras. Su presen-
cia en cafés de Narifio y Santander sugiere
que estas regiones podrian contener granos
con mayor predisposicion a la formacion de
compuestos aromaticos derivados de su de-
gradacion, como la pirazina, que es respons-
able de las notas tostadas y de caramelo en
el café (Aung Moon et al., 2024). Asimismo,
la cafeina (-0,087 en PC2 y 0,267 en PC1) es
otro compuesto que influye en la separacién
de muestras, con una mayor presencia en los
cafés de Caldas y Tolima, lo que sugiere que
en estas regiones la composicion quimica
favorece la retencién de este alcaloide tras
el tostado. Otro hallazgo es la fuerte correl-
acion de los carbohidratos (0,888 en PC2), lo
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que indica que son determinantes para dif-
erenciar las muestras en funcién de la regiéon
y el proceso de tostion. Este comportamien-
to estd relacionado con la caramelizacién y
la reaccion de Maillard, procesos clave en
el desarrollo del sabor del café (Iriondo-De-
Hond et al., 2021).

En complemento al andlisis de componen-
tes principales, el andlisis factorial realizado
sobre la composicion quimica del café, en
relacién con los valores de cargas factoria-
les y coeficientes de puntuacién, se obtu-
vo un indice KMO de 0,621, lo que indica
una fuerte estructura subyacente dominada
por un unico factor principal. En este con-
texto, la mayoria de las variables presentan
cargas factoriales muy altas en el factor 1,
con valores cercanos a 0,99, lo que indica
que practicamente toda la variabilidad de la
composicion quimica del café puede expli-
carse a través de una tnica dimensién. Esto
es consistente con los resultados previos ob-
tenidos en el andlisis de componentes prin-
cipales (PCA), en los cuales se observéd que
la primera componente principal explicaba
la mayor parte de la varianza de los datos,
sugiriendo que los compuestos quimicos del
café estan altamente correlacionados.

La tnica variable que muestra un compor-
tamiento diferenciado en este andlisis facto-
rial es la concentraciéon de carbohidratos,
que exhibe una carga factorial mas alta en el
factor 2 (0,311), lo que sugiere que este fac-
tor captura informacién especifica sobre la
variabilidad de los azuicares y polisacaridos
en el café. Este hallazgo es coherente con los
resultados del PCA, donde los carbohidra-
tos se ubicaban en una regién distinta den-

tro del espacio de componentes principales,
indicando que su comportamiento en la ma-
triz quimica del café es diferente al del resto
de compuestos analizados. Este hecho puede
atribuirse a su participacién en las reacciones
de Maillard y en la formacién de compuestos
aromaticos durante el tostado, procesos que
afectan de manera diferencial a los carbohi-
dratos, en comparaciéon con otras molécu-
las como alcoholes, aldehidos y compuestos
fendlicos (Todhanakasem et al., 2025).

La presencia de comunalidades de val-
or 1,000 en todas las variables sugiere que
el modelo factorial explica la totalidad de
la varianza de cada una de ellas. Esto es un
resultado inusual, pues en la mayoria de los
estudios factoriales se espera que algunas
variables tengan porciones de varianza no
explicadas por los factores extraidos. La vari-
anza explicada refuerza ain mas esta estruc-
tura, ya que el factor 1 captura el 97,8 % de la
variabilidad total, mientras que los factores
restantes aportan menos del 2%. Este resul-
tado implica que los compuestos quimicos
analizados estan influenciados mayormente
por un unico eje de variabilidad, lo que se
alinea con los hallazgos del PCA, donde
el primer componente, presenta la com-
posicién primordial del grano.

Los valores de puntuacién muestran que
algunas moléculas presentan comporta-
mientos diferenciados en factores secun-
darios. Por ejemplo, la variable “Alcoholes
y Agua” tiene puntuaciones altas en el fac-
tor 7 (8,354) y muy negativas en el Ffactor 8
(-103,411), lo que sugiere que esta variable
estd diferenciandose del resto en dimensio-
nes menos dominantes, posiblemente debido




INFLUENCIA DE LA REGION Y TOSTION EN LA IDENTIFICACION DE GRUPOS FUNCIONA-

LES DE CAFES COLOMBIANOS MEDIANTE ESPECTROSCOPIA INFRARROJA

a su volatilidad o retencién de humedad du-
rante el procesamiento. De manera similar,
los carbohidratos presentan una fuerte pun-
tuacidn en el factor 2 (2,520), lo que refuer-
za la hipoétesis de que esta variable tiene un
comportamiento diferenciado respecto a los
demdas compuestos quimicos. En contraste,
la cafeina y la trigonelina muestran valores
extremos en los factores menos influyentes,
lo que puede indicar que su variabilidad no
estd estrictamente ligada a la composicién
quimica del grano, sino a factores externos,
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como el origen del café o las condiciones de
procesamiento.

Con base en el andlisis de conglomerados
jerarquicos (Figura 3), realizado a partir de
los espectros obtenidos de muestras de café
provenientes de nueve regiones colombia-
nas, se identificaron agrupamientos que
evidencian patrones de similitud funcional
vinculados tanto al origen geografico como
al nivel de tostion.

Figura 3. Analisis de conglomerados jerarquicos, similitud espectroscépica
de las muestras de café segiin su origen y grado de tostion
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Fuente: elaboracién propia

El dendrograma construido con base en la
similitud espectroscopica muestra una clara
diferenciacién entre dos macrogrupos prin-
cipales. El primero estda conformado por las
muestras de Cauca, Caldas, Tolima y Narifio,

las cuales fueron amalgamadas en los prime-
ros pasos del andlisis con niveles de simili-
tud superiores al 89 %, indicando una alta
homogeneidad en la composicién de grupos
funcionales detectados por espectroscopia.
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Este grupo presenta una particularidad rele-
vante: a pesar de que contiene cafés con dife-
rentes grados de tostion (Cauca y Tolima con
tostién suave; Caldas con tostion fuerte), la
cercania geografica y las posibles similitudes
agroecolégicas podrian haber influido en la
expresién composicional de los metabolitos
funcionales, superando el efecto del trata-
miento térmico.

El segundo macrogrupo estd compuesto
por las muestras de Huila, Antioquia, Valle
del Cauca, Santander y Sierra Nevada. Den-
tro de este grupo, Huila y Antioquia presen-
taron la mayor similitud espectral (97,53 %),
lo que sugiere una composicién funcional
casi idéntica, posiblemente atribuible a con-
diciones de cultivo y procesamiento com-
partidas. Posteriormente, estas muestras
se agruparon con las de Valle del Cauca,
Santander y Sierra Nevada, conformando
un cluster cuya similitud fue menor (alre-
dedor del 71,6 %), lo que indica una mayor
dispersion interna en cuanto a la presencia
de grupos funcionales. Al comparar ambos
macrogrupos, se observa que la fusién final
ocurre en un nivel de semejanza del 61,91 %,
lo que evidencia que estos dos conjuntos de
muestras tienen perfiles espectrales mar-
cadamente distintos, reflejando diferencias
composicionales relevantes que podrian
asociarse con el origen regional, las condi-
ciones edafoclimaticas y, en menor medida,
con el proceso de tostion.

La particion final del analisis muestra una
distancia promedio desde el centroide relati-
vamente baja (0,166), asi como una distancia
maxima de 0,267, lo cual sugiere que, a pesar
de la existencia de dos grandes agrupamien-

tos diferenciados, el conjunto de muestras
presenta una cohesion aceptable desde el
punto de vista espectroscépico. Estos hallaz-
gos indican que la técnica utilizada permite
discriminar entre perfiles funcionales de ca-
fés de distintas regiones, y que las sefales es-
pectrales pueden ser utiles como trazadores
quimicos de origen geografico. En términos
cientificos, se puede afirmar que las diferen-
cias en la huella espectral de los cafés anali-
zados no responden Unicamente al grado de
tostion, sino que reflejan un patrén regional
distintivo, posiblemente influenciado por la
combinacién de ecotipos locales, practicas
de cultivo y factores agroambientales espe-
cificos de cada zona productora. Este resul-
tado refuerza la utilidad del analisis multiva-
riado y espectroscépico como herramienta
de caracterizacién quimica integral y dife-
renciacion geografica en estudios de calidad
y autenticidad del café.

Finalmente, las caracteristicas espectros-
copicas identificadas mediante el andlisis in-
frarrojo permiten establecer las diferencias
que existen entre las muestras a pesar de te-
ner el mismo grado de tostiéon. De acuerdo
con los picos de la figura 1 y la intensidad
de las vibraciones de los grupos funciona-
les segun las absorbancias normalizadas de
la tabla 1, se observa que los cafés de Cauca
(tostién suave), Santander (tostion balan-
ceada) y Caldas (tostion fuerte) presentan
un grado de tostion en menor intensidad en
temperatura y tiempo en comparacion con
las demas regiones de cada grado de tostidon.
Si bien estos cafés indican mayor vibracién
de los grupos funcionales, se relaciona con
tostiones menos intensas, las cuales preser-
van los grupos funcionales que pueden de-
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gradarse tras las condiciones del proceso de
tueste, mientras que los cafés que presentan
menor vibracién se asocian con condiciones

CONCLUSIONES

Se identificaron 14 bandas espectrales vin-
culadas a grupos funcionales clave en los
cafés analizados, confirmando la presencia
de compuestos como alcoholes, anillos aro-
maticos, cafeina, lipidos, aldehidos, ésteres,
acidos orgdanicos (incluyendo acido cloro-
génico), trigonelina, dcidos alifiticos y car-
bohidratos. La intensidad de estas bandas
fue mayor en cafés de Cauca (tostion sua-
ve), Santander (tostién balanceada) y Cal-
das (tostion fuerte), lo que indica una mayor
concentracién de estos compuestos.
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mas intensas y prologadas segtn Tsiaka et al.
(2023).

El andlisis de componentes principales
mostré que los cafés con tostién suave (To-
lima, Narifio y Cauca) y los de tostién fuerte
(Caldas) concentraron la mayor variabilidad
en la presencia de grupos funcionales, desta-
cando el efecto combinado de la regién y el
tipo de tostién sobre la composiciéon quimi-
ca. En particular, los cafés de Cauca y Caldas
sobresalieron por su alta riqueza funcional,
lo que evidencia que la procedencia geogra-
fica y el grado de tostiéon no solo modifican
la cantidad, sino también la diversidad de
compuestos funcionales del grano.

RECOMENDACIONES

e recomienda ampliar la investigacion

mediante técnicas instrumentales de
andlisis cuantitativo, con el propdsito de
complementar los resultados obtenidos so-
bre la caracterizaciéon funcional y bioacti-
va de los cafés, asi como profundizar en la
influencia de la regién de origen y el nivel
de tostion. Dado que la espectroscopia em-
pleada en este estudio se basa en un enfo-
que cualitativo, los espectros obtenidos no

permiten cuantificar con precisién la con-
centraciéon de compuestos especificos. La
incorporacion de métodos como croma-
tografia liquida de alta resolucion (HPLC),
espectrometria de masas (MS) o resonancia
magnética nuclear (RMN) permitiria validar
y fortalecer la interpretacién de los grupos
funcionales identificados, aportando mayor
robustez a las conclusiones del estudio.
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Primer, segundo y tercer autor: parti-
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