M/

MAGYAR AGRAR- ES
ELETTUDOMANYI EGYETEM

Magyar Agrar- és Elettudomanyi Egyetem

EGYES SNACKEK, ILLETVE ZOLD- ES PORKOLT KAVE RONCSOLASMENTES
ANALITIKAIL, VALAMINT ERZEKSZERVI VIZSGALATA

Benes Eszter Luca
Budapest
2023



A doktori iskola
megnevezése:
tudomanyaga:

vezetdje:

Témavezetok:

Elelmiszertudoméanyi Doktori Iskola
Elelmiszertudoméanyok

Simonné Dr. Sarkadi Livia,

egyetemi tanar, DSc

Magyar Agrar- és Elettudomanyi Egyetem
Elelmiszertudomanyi és Technolégiai Intézet
Taplalkozastudomanyi Tanszék

Dr. Fodor Marietta,

habilitalt egyetemi docens, PhD

Magyar Agrar- és Elettudomanyi Egyetem
Elelmiszertudoményi és Technoldgiai Intézet
Elelmiszerkémia és Analitika Tanszék

Dr. Gere Attila,

habilitalt egyetemi docens, PhD

Magyar Agrar és Elettudomanyi Egyetem

Elelmiszertudomanyi és Technolégiai Intézet

Arukezelés, Kereskedelem, Ellatasi Lanc és Erzékszervi MinGsitési
Tanszék

Az iskolavezetd jovahagyasa A témavezetd(k) jovahagyasa



1. AMUNKA ELOZMENYEL CELKITUZESEK

A napjainkra jellemz6 felgyorsult életmod egyre gyakrabban vezet
faradékonysaghoz, energia- és idéhianyhoz, ezaltal nagyobb tér jut az olyan
¢lelmiszereknek, amelyek ezeket a ,.tiineteket” gyorsan képesek enyhiteni. A
snack termékek és a kavé széles fogyasztoi rétegekhez jutnak el a lokalis és
globalis ellatolanc kozremiikodésével. Mind a snackipar, mind a
kavétermesztésen ¢és -feldolgozason alapuld ipar egy gyorsan nodvekvo,
valtozatos termékeket eldallito, eltérd feldolgozastechnologiai modszereket
alkalmazo piaci szereploket magaban foglald szektor. A termékek eldallitasa
¢s szallitasa nagy volumenben torténik, ezért olyan modszerekre van sziikség,
melyek hatékonyan és gyorsan képesek a termékmindség ellendrzésére a
termékpalya kiilonbozdé szakaszaiban. A kozeli infravords spektroszkopia
(NIRS), kiilonb6z6é kemometriai modszerekkel (ezen beliil is a tobbvaltozos
adatelemzési modszerekkel) parositva, eleget tesz ezeknek az elvardsoknak.
Alkalmazasa egyszerli és kornyezetbarat, mivel az élelmiszer vizsgalata
becslési modellek alkalmazasan keresztiil, noninvaziv moédon, vegyszer
felhasznalasa nélkiil torténik, a spektralis és referencia adatokbol 1étrehozott
matematikai modellek segitségével. A NIRS nagymértékben tdmaszkodik a
szamitastechnikara és elektronikara nemcsak a miszer vezérlése, ill. az
adatgytiijtés soran, hanem az adatok elemzésénél is. Térnyerését eldsegiti a
napjainkban is tartd digitalis forradalom, ami a szamitogépek szamitasi
kapacitasanak novekedésével, az adatgytijtés ¢és -feldolgozas idejét is
leréviditi. Mivel a NIRS lehetévé teszi az élelmiszerek roncsoldsmentes
mérését is, a teljes €lelmiszer-ellatasi lanc soran gytjthetiink adatokat az adott
élelmiszermatrix mindségi paramétereivel €s mennyiségi 0Osszetételével
Osszefiiggésben, amibe beletartozik az alapanyagok mindsitése is.

A doktori munkam sordn elsésorban a NIR spektroszkopidban rejld
lehetdségeket tartam fel kiilonbozd snack termékek, ill. zold és porkolt kavék
vizsgalataval Osszefliggésben. Mindkét termékcsoportnal més-mas jellemzok
(beltartalmi-, esetleg érzékszervi paraméterek) meghatarozasanak és
elemzésének van relevancidja, melyek koziil eddig nem, kevéssé vagy mas
szempontok alapjdn vizsgalt paraméterek vizsgalatat tlztem ki célul. A
snackek esetén a munka fokuszaban olyan gyorsmodszer fejlesztése allt, amely
alkalmas lehet a termékek atlagos 0sszetételének mennyiségi becslésére a NIR
spektrumok alapjan. Emellett olyan statisztikai modelleket dolgoztam ki,
melyek alkalmasak a snackek osztalyozasara a felhasznalt alapanyag, siitdolaj,
gyartasi orszag és gyartastechnologia alapjan. A z6ld kavémintdknal olyan



vegylileteket (koffein, kiilonb6zé klorogénsavak) vizsgaltam, melyek
kapcsolatba hozhatok a porkolt kavé érzékszervi tulajdonsagaival, ezen kiviil
az ezek és a spektralis adatok kozotti Osszefiiggéseket kerestem. A zdld kavé
arat nagymértékben befolydsolja a szarmazasi hely, ezaltal a termék
mindsitésében szerepet jatszik az eredetazonositds, amelyre alkalmasak
lehetnek a kiilonbozo spektroszkopiai modszerek, kozottik a NIRS is. A
lehetdség vizsgalata érdekében a mintakat négy termesztési régiobol, azon
beliil is huszonhdrom orszagbdl szereztem be. Elvégeztem a kavék porkolését
¢s vizsgaltam az eltéré porkolési idé hatasat a fent emlitett vegyliletekre, a
kavébabok pH értékére, szinére, az érzékelt savassagra és kesertiségre, ill. a
spektralis tulajdonsadgokra. Emellett becslési fiiggvényeket fejlesztettem és
optimalizaltam a mért jellemzOk mennyiségének roncsoldsmentes
meghatdrozasara.

A kitlizott célokat a snackekre, zold- és porkolt kavéra vonatkozoan kiilon-
kiilon fogalmaztam meg.

Snack termékek vizsgalata:

- spektralis adatbazis 1étrehozésa;

- referencia adatbazis kiépitése a mintdk szénhidrat, cukor, zsir, nyers
fehérje és sotartalmanak meghatérozasa 4ltal;

- FT-NIR spektroszkopiai modszer fejlesztése a termékek atlagos
tapértékének meghatarozasara;

- mintazatfelismerés és csoportositas a felhasznalt alapanyag €s siitdolaj,
a szarmazasi hely és a gyartasi technologia alapjan.

Z.01d és porkolt szemes kavé vizsgalata:

- spektralis adatbazis 1étrehozésa;

- z0ld kave pH értekének, koffein tartalméanak, klorogénsav
Osszetételének és spektralis tulajdonsagainak vizsgéalata a szdrmazasi
hellyel 6sszefliggésben;

- a poOrkolés hatdsanak értékelése a vizsgalt kémiai paraméterekre és a
Szemeskavé szinére;

- akavé képzett érzékszervi birdlok altal meghatarozott savassaganak és
keserliségének vizsgalata a kémiai ¢és spektralis adatokkal
Osszefliggésben,

- FT-NIR spektroszkopiai moddszer fejlesztése és optimalizalasa a
vizsgalt kémiai €s érzékszervi paraméterekre vonatkozoan.



2. ANYAG ES MODSZER

2.1. Vizsgalt mintak

A kutatdsaim soran 155 kereskedelmi forgalomban kaphato snack terméket
vizsgaltam, melyek kivalasztdsanal torekedtem a valtozatossagra, mind az
alkalmazott gyartasi technologia, mind a szarmazasi hely tekintetében.
Huszonot orszag termékeit szereztem be, melyeket foként Eurdpaban allitottak
el6, vannak azonban japan, kanadai és Afrikabol szarmazo termékek is. A
mintdk gyartasi technoldgia alapjan a kdvetkezé csoportokba sorolhatok:
extrudalt (50), olajban siitott burgonya chips (60), lugosan f6zott tortilla chips
(31), puffasztott (4), szaritott (3), egyéb (8). A legtobb termék gyartasa soran
burgonyat vagy kukoricdt hasznaltak alapanyagként, azonban bizonyos
termékek buzat, rizst vagy szdjat

A kavé esetében a kisérletekhez 6tven z6ld kavét szereztem be. Negyvennyolc
arabica (egy koffeinmentes) és két robusta mintat vizsgaltam hisz kiillonb6zo
orszagbol. A kéavécseresznyék feldolgozasa soran, a legtobb minta esetében
(harminckilenc) a nedves eljarast alkalmaztak, azonban szaraz, félszaraz, félig
mosott €s ,,honey” eljarassal késziilt kdvékat is vizsgaltam. Az egyes mintédkat,
szarmazasi helyilk alapjan négy régioba soroltam be (Afrika, Azsia, Dél-
Amerika, Kozép-Amerika). Az 6tven eredeti mintat kisléptékben, egy elore
meghatérozott protokollt alkalmazva porkdltem meg. Harom szintet allitottam
be az elsd reccsenést figyelembe véve (porkolés kezdete), melyek a vilagos,
kozepes €s sotét porkoleés voltak.

2.2. Referencia és spektralis adatok meghatarozasa

A snackek mindéségének  vizsgalata soran  elengedhetetlen a
makrokomponensek atlagos mennyiségének ismerete. A  zsirtartalom
meghatarozasa a 20501-1:2007 Magyar Szabvany (MSZ) referencia modszere
alapjan tortént, petroléteres hideg extrakcido alkalmazasdval. A mintak
szénhidrat €és cukor tartalmat az MSZ 6369-12:1979 szabvany alapjan
hatdroztam meg, Schoorl-modszerrel. A nyersfehérje tartalom meghatarozasa
a Kjeldahl moédszer alapjan tortént, az MSZ 20501-1:2007 szabvanyban
leirtaknak megfeleléen. A sotartalom vizsgélatat direkt potenciometrias
modszerrel hajtottam végre, amely az elektrodpotencidlok mérésén alapuld
elektroanalitikai eljaras.

A zold- és porkélt kavémintdk savassagat azok pH  értékének
meghatarozasaval adtam meg, tekintve, hogy a kavé érzékelt savassaga annak



pH értékével erds korrelaciot mutat. A koffeintartalom meghatarozasat az ISO
20481:2008 szabvany alapjan, kisebb moddositasokkal, HPLC-UV modszer
alkalmazasaval hajtottam végre. A kavébabban talalhatdo klorogénsavak
mennyiségi meghatarozasa HPLC-MS/MS modszerrel tortént, gradiens
elicioval. A mintdk szinét leiré paramétereket egy tristimulusos szinmérd
miszerrel rogzitettem a CIE L*a*b* szintérben. A 150 porkolt kavé minta
érzékszervi biralata tobb szaz 6rés biraloi tapasztalattal rendelkez6 biralopanel
segitségével (hat f0) tortént. A kavé érzékszervi tulajdonsagai koziil a savassag
¢s a kesertiség képezték a vizsgalat targyat. A kostolas soran a tulajdonsagok
értékelése egy tizpontos skalan tortént (1: gyenge, 10: intenziv).

A spektrélis adatok rogzitéséhez egy Bruker MPA™ tsbbfunkcios FT-NIR
spektrométert (Bruker, Ettlingen, Németorszag) hasznaltam, diffuz reflexios
mérési elrendezéssel. A snack termékekbdl 40-60 g darélt mintat, mig a kavé
mintakbol kb. 50 g-ot eredeti, szemes formaban vizsgaltam.

2.3. Kemometriai modszerek

A referencia és spektralis adatok kiértékelésére kiilonb6z6o kemometriai
modszereket alkalmaztam. A kémiai és érzékszervi adatokon leiro statisztikat
futtattam le, kiilon-kiilon a teljes adatkészletre és a négy termesztési régiobol
szarmazd normal arabika kavékra vonatkozdan. Az utdbbi adatkészlet
(negyvenhét minta) esetében azt is vizsgaltam, hogy az egyes régidk kozott
van-e szignifikans kiilonbség a vizsgalt paraméterekkel Osszefliggésben. A
csoportok kozotti kiillonbségek vizsgalatara a Kruskal-Wallis probat futtattam
le (0=0.05). Fékomponens elemzést (PCA) alkalmaztam az adatkészlet atfogd
vizsgalata érdekében ¢és a spektralisan kies mintdk meghatarozasara. A
snackek esetén a spektralis adatok, mig a kavé vizsgalatanal mind a referencia,
mind a spektralis adatok feltar6 elemzésére alkalmaztam. Kiilonb6zd adat-
elékezelési modszereket futtattam le a spektralis adatokon a mintdk fizikai
tulajdonsagaibol eredd eltérések csokkentése érdekében, melyek a sor-
normalizalas (SNV), atlagos szoraskorrekcio (MSC), derivalas (els6 és
masodik derivalt, FD és SD), ill. az FD vagy SD és az SNV algoritmusok
kombinacioja voltak. A kiilonbozé adat-elokezelési modszereket kavé mintak
esetében az ortogondlis jelkorrekcid (OSC) eldkezeléssel egészitettem ki.

2.3.1. Osztalyozasi modszerek



Az adatok elemzése soran felligyelt tanitdsu algoritmusokat alkalmaztam a
snack termékek és a kavé kiilonbozé mindségi jellemzdinek vizsgalatara. A
snack termékek esetén a mintdk sokféleségébdl adodoan, kiilonbozo
lehetdségek alltak rendelkezésre azok osztalyozasara, amelyet az 1.
tablazatban foglaltam 0Ossze. Az egyes szempontok alapjan torténd
osztalyozashoz a véletlen erd6 (RF), az RPropMLP algoritmusokat és a PLS-
DA modszert alkalmaztam, melyeket minden esetben kereszt- és teszt-
ellendrzéssel is validaltam. A modellek teljesitményének meghatarozasara és
Osszehasonlitasara az egyes osztalyozasi adathalmazok és algoritmusok
esetében a pontossag (ACC), a valodi pozitiv ardny (TPR), a valodi negativ
arany (TNR) ¢és a vevé mukodési karakterisztika gorbe alatti teriilet (ROC
AUC) értékei lettek felhasznalva.

1. tablazat: A snackmintdk Osszefoglaldsa a kiilonb6z0 osztalyozasi
szempontok alapjan

osztalyozasi szempont csoportok mintak szama
siitdolaj napraforgo 56
(1. adatkészlet) palma 38
alapanyag burgonya 71
(2. adatkészlet) kukorica 55
Belgium 14
szarmazasi hely Cseh Koztarsasag 14
(3. adatkészlet) Lengyelorszag 19
Egyesiilt Kiralysag 12
gyartasi technoldégia olajban sttt 60
(4. adatkészlet) 1ugosa1} fozott (tortilla) 31
extrudalt 50

A zold kavé mindségét, ezaltal az arat jelentdsen befolyasolja a szarmazasi
hely, igy az eredetazonositasnak fontos szerepe lehet a mindségellendrzésben.
A mintak csoportositasat négy adatkészleten végeztem el, amit a 2. tdblazatban
foglaltam Ossze.



2. tablazat: A kavémintdk Osszefoglaldsa a kiilonb6z6 osztalyozasi
szempontok alapjan

osztalyozasi rendszer alcsoportok mintak szama
négy régioé Afrika 14
(1. adatkészlet) Azsia 11
Dél-Amerika 8
Ko6zép-Amerika 13
harom régié Afrika 14
(2. adatkészlet) Amerika 20
Azsia 11
két régio Afrika 14
(3. adatkészlet) Amerika 20
két régio Afrika 14
(4. adatkészlet) Azsia 11

A z0ld kédvémintak osztalyozasat a MATLAB szoftver Classification Learner
alkalmazasa segitségével hajtottam végre, mellyel szamos modell
létrehozasara van lehetdség, beleértve a dontési fakat (DT), diszkriminancia
elemzést (DA), a tAmogatd vektor gépeket (SVM), a legkdzelebbi szomszéd
(k-NN)- és az ensemble (egyiittes) modszereket, ill. a neuralis haldzat alapt
osztalyozast.

2.3.2. Részleges legkisebb-négyzetek elve regresszio (PLSR)

A kiilonbozé paraméterek mennyiségi becslésére a részleges legkisebb
négyzetek elve (PLS) regressziot alkalmaztam mind a két termékcsoportnal. A
létrehozott modellek teljesitményének értékelésére kiillonbozo statisztikai
mutatokat vettem figyelembe. A validalashoz random, 6tszegmenses kereszt-
ellendrzést, 1ill. teszt-ellendrzést is alkalmaztam. Utobbi esetében az
adatkészlet felosztasa 70/30 aranyban tortént, Kennard-Stone algoritmus
segitségével (KENNARD és STONE 1969).

A becslési modellek  teljesitményének  javitdsara  kiilonbozo
valtozokivdlasztasi mddszerek allnak rendelkezésre. Alkalmazasukkal
meghatarozhaték azok a spektralis tartomanyok (valtozok), amelyek a
regresszi0 soran vizsgalt paraméterrel leginkdbb Osszefiiggésben lehetnek.
Ezéltal csokkentheté a modellek komplexitasa és a sziikséges szamitasi
kapacitast is. A doktori munkdmban haromféle valtozokivalasztasi eljarast
alkalmaztam kiilonboz6 beallitasokkal, melyek az intervallum részleges
legkisebb négyetek elve regresszid (IPLSR), a genetikus algoritmus (GA) és a
projekcid soran a valtozok fontossagan (VIP) alapuld modszer voltak.



Az adatok értelmezéséhez kiilonboz0o statisztikai szoftvereket hasznaltam,
mint az SPSS Statistics 23 (IBM, New York, USA), The Unscrambler X 10.4
(CAMO Software, Oslo, Norvégia), MATLAB 2019b (Mathworks Inc.,
Massachusetts, USA) és PLS Toolbox 9.0 (Eigenvector Research Inc.,
Mansos, WA, USA), KNIME analytics platform 4.0.2 (KNIME AG, Ziirich,
Svajc).



3. EREDMENYEK
3.1. Snack termékek
3.1.1. Referencia adatok és a spektralis adatok attekintése

Els6 1épésben minden esetben a termékek NIR spektrumat rogzitettem, majd
elvégeztem a makrokomponensek mennyiségi meghatdrozasat. A mintdk
feldolgozasa kétéves periddusban zajlott. Nem minden minta esetében keriilt
meghatarozasra az 6sszes komponens, ezért a rendelkezésre allo mérési adatok
szdma eltér6. A mért komponensekre €és a szamolt energia tartalomra
vonatkozd legfontosabb mennyiségi adatokat a 3. tablazatban foglaltam Gssze.

3. tablazat: A snackek esetén mért paraméterek fontosabb leird statisztikai
jellemz6i

atlagtszéras minimum maximum medidan  mintaszam

zsir [g/100 g] 26,68+9,57 2,24 56,13 27,48 156
szénhidrat [g/100 g]  56,07+10,21 20,51 84,02 55,91 90
cukor [g/100 g] 5,56+3,21 0,94 20,89 5,30 89
fehérje [g/100 g] 9,23+6,33 3,01 40,06 7,51 91
s6 [g/100 g] 1,56+0,77 0,17 4,44 1,47 91
energia [kJ/100 g] 2029+272 1264 2520 2058 90

A mért értékeket Osszevetettem a termékek csomagoldsan feltiintetett
adatokkal, amelyek foként a szénhidrat- és fehérjetartalom tekintetében
jelentds eltéréseket mutattak figyelembe véve a 1169/2011/EU rendeletben
megadott tliréshatdrokat. Ez valdszintlileg abbol adddhat, hogy a tapérték
adatok megadéasa gyakran szamitdsokon és adatbazisokon alapszik, nem
analitikai vizsgalatokon. Ezen kiviil a termék alapanyagainak nem alland6
mindsége is okozhatja az eltérést.

Az adatok statisztikai kiértékelése elott azonositottam a NIR spektrum
jellegzetes abszorpcids savjait, melyek kapcsolatba hozhatok a vizsgalni
kivant komponensekkel. Az atlagspektrumok két szakaszat (12800-11500 cm”
1 ¢s 3800-3500 cm™) levagtam, mivel azok nem hordoztak szisztematikus
informaciot. A snackek altalaban magas szénhidrattartalmu élelmiszerek,
melyek végsé formajanak kialakitdsa olajban valo siitéssel torténik. Ebbol
kovetkezik, hogy a mintak NIR spektrumai alapvetd hasonlésagokat mutatnak
(1. abra). Ennek ellenére szamottevd eltérés mutatkozott az egyes mintak



spektralis adatai kozott, foként a 6000-5400 és 4900-4000 cm™ hulldmszam
tartomadnyban. Ez  valoszinlileg a  gyartdstechnologidbdl — ad6do
kiilonbségekkel, ill. a felhasznalt alap- és segédanyagok valtozatossagaval
magyarazhato.

A mintdk NIR spektroszkopiaval torténd vizsgalata esetén a legnagyobb
nehézséget a termékek Osszetételében ¢&s megjelenésében jelentkezo
kiilonbségek okoztak. Meg kell emliteni, hogy a daralas hatasara a magasabb
zsirtartalmu termékek részecskéi jobban egymashoz tapadnak, ezaltal a tobbi
mintdhoz képest jobban reflektald felszint hoznak 1étre. A 6 kiilonbségeket
tehat a részecskeméret valtozasa okozta, ami a spektrumok fiiggéleges tengely
mentén megfigyelhetd eltolddasban nyilvanult meg (1. &bra).

Abszorbancia
1.0

0,5

T T T T T T
11000 10000 9000 8000 7000 6000 5000 4000
Hulldmszam [cm!]

1. abra: Snack termékek atlag spektrumai gyartasi technoldgia alapjan:
e olajban siitott, e tortilla, e extrudalt.

A PCA-t a spektralis kies6k feltarasara hasznaltam 95%-0s konfidencia
intervallum mellett, amelyhez az F-rezidualis és a Hotelling-féle T? értékeket
vettem figyelembe. Ot minta bizonyult valédi spektralis kiesének, ami a
tobbitdl eltérd matrix tulajdonsdgokkal van osszefiiggésben. Ezek kozott volt
s0s ropi, puffasztott rizs, cékla €s siilt sertésbor alapti termék is.

3.1.2. Snack termékek osztalyozasa a NIR spektrum alapjan

Az elvégzett osztalyozasi eljarasokat a PCA sordn meghatéarozott spektralisan
kiesé mintdk eltavolitdsa utan hajtottam végre. A modellezéshez az els6 husz
fokomponenst hasznaltam fel. Azokat a csoportokat, ahol a mintaszam 6tnél



kisebb volt, kizartam a kiértékelésbdl, mert az osztalyok mintaszamaiban
jelentkezd jelentOs eltérések torzitjak a modellt.

Osztalyozasi modellek a felhasznalt siitéolaj alapjan

A leggyakrabban alkalmazott siitdolajok a vizsgalt termékek esetében a
napraforgd- ¢és a palmaolaj voltak, ami alapjan két csoportot hoztam létre. A
PLS-DA ¢s az RPropMLP modszerek a kereszt-ellendrzés esetében
hatékonyabbnak bizonyultak, mint az RF modszer, mig a PLS-DA
teljesitménye rosszabb volt a teszt-validalas esetében. Utobbi eredményei
alapjan az RPropMLP kedvezObb statisztikai paraméterekkel rendelkezik,
mint a masik két algoritmus. Mindent dsszevetve, az RPropMLP adta a legjobb
eredményt a ROC-gorbék és az AUC-értékek alapjan. Ezaltal, a snack
termékek gyartasa sordn felhasznalt siitdolaj meghatarozasara az RPropMLP
modell a legalkalmasabb. A pontossag (ACC), a TPR ¢és a valodi negativ
mintak aranya (TNR, specifikussag) értékek az AUC értékekkel egyiitt a 4.
tablazatban vannak osszefoglalva a kereszt- és a teszt-validalas esetében is.
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2. abra: A harom modell atlagos ROC-gorbéinek dsszefoglaldsa a siitdolaj
osztalyozasa esetén A) kereszt-ellenérzés és B) kiils6 validalas esetén. PLS-
DA (e), RF (e), RPropMLP (e).

4. tablazat: A haromszegmenses kereszt-ellendrzéssel €s a teszt-validalassal
kapott modellek teljesitményparaméterei a felhasznalt siitdolajok alapjan
torténd osztalyozas soran

Médszer Validalas  Csoportok AUC TPR TNR ACC
PLS-DA Ccv 2 0,94 0,93 0,85 0,89
PLS-DA Teszt 2 0,85 0,56 0,83 0,68
RF Ccv 2 0,85 0,91 0,53 0,76
RF Teszt 2 0,85 0,76 0,75 0,76
RPropMLP Ccv 2 0,93 0,79 0,89 0,83
RPropMLP Teszt 2 1,00 0,65 1,00 0,79




Osztalyozasi modellek az alapanyag szempontjabol

A 2. adatkészlet (1. tablazat) vizsgalata soran a csoportositas alapja a két {6
alapanyag volt: a) burgonya, b) kukorica. Mivel ez a két leggyakrabban
felhasznalt alapanyag, Osszesen 126 minta spektralis adataival tudtam
dolgozni. A 5. tablazat alapjan elmondhato, hogy a harom modell minden
teljesitménymutatd alapjan kivalo eredményeket produkalt, mind a kereszt-
ellendrzés, mind a teszt-ellendrzés soran. Az RF modell pontossadga valamivel
kisebb, mint a masik két modellé. Az RF rosszabb statisztikai jellemzdokkel
birt, de a kiilonbség nem jelentds. Kovetkeztetésképpen, a PLS-DA és az
RPropMLP modellek idedlisak a snackmintdk alapanyag alapjan torténd
osztalyozasara.

5. tablazat: A haromszegmenses kereszt-ellendrzéssel és a teszt-ellendrzéssel
kapott modellek teljesitményparaméterei a felhasznalt alapanyagok alapjan
torténd osztalyozas soran

Modszer Validalas Csoportok AUC TPR TNR ACC
PLS-DA CcVv 2 1,00 0,98 1,00 0,99
PLS-DA Teszt 2 1,00 0,95 1,00 0,97
RF CcVv 2 0,98 0,96 0,91 0,94
RF Teszt 2 0,98 0,97 0,91 0,94
RPropMLP Cv 2 1,00 0,97 1,00 0,98
RPropMLP Teszt 2 1,00 1,00 1,00 1,00

Osztalyozasi modellek gyartasi orszag alapjan

Az adatkészlet szarmazéisi hely szerinti osztilyozdsdndl négy nagyobb
csoportot lehetett 1étrehozni, ami t6bb mint 6t mintat tartalmazott: Belgium,
Cseh Koztarsasdg, Lengyelorszdg és Egyesiilt Kiralysag. Osszesen
Otvenkilenc mintat hasznaltam fel az osztidlyozashoz. Ebben az esetben a
neuralis halo alaptt RPropMLP algoritmus kedvezdbb, mint a mésik kettd. A
ROC gorbék mind a CV, mind a teszt-validacios esetekben tavolabb vannak a
véletlenszerli osztalyozastol, azonban a modellek kozotti kiillonbségek nem
jelentdsek. Az AUC-értékek alapjan mindharom modell képes a mintak
osztalyozasara. A PLS-DA pontossaga sokkal alacsonyabb az RPropMLP-hez
képest a CV ¢és a teszt-validacioban is, igy megallapithatjuk, hogy az
RPropMLP a javasolt megoldas a snack termékek szarmazasi hely szerinti
osztalyozasara (6. tablazat).



6. tablazat: A haromszegmenses kereszt-ellendrzéssel €s a teszt-ellendrzéssel
kapott modellek teljesitményparaméterei a gyartasi orszag alapjan torténd
osztalyozas soran

Moédszer Validalas Csoportok AUC TPR TNR ACC
PLS-DA cv 4 0,93 0,81 0,91 0,81
PLS-DA Teszt 4 0,92 0,71 0,91 0,71
RF Ccv 4 0,93 0,78 0,90 0,78
RF Teszt 4 0,92 0,78 0,90 0,78
RpropMLP Ccv 4 0,97 0,90 0,96 0,90
RpropMLP Teszt 4 0,97 0,83 0,94 0,83

Osztalyozasi modellek gydrtdsi technoldgia alapjan

Gyartasi technoldgia alapjan harom nagy csoport hozhatd 1étre, amibe 141
mintat lehetett besorolni: olajban siités, luggal f6z¢s és extrudalas. A kereszt-
ellendrzés eredményeit tekintve a harom modell szinte egyforman teljesitett.
A teszt-validalasnal nagyobb, de statisztikailag még mindig nem mutatkoztak
nagy kiilonbségek. A ROC-gorbék alapjan mindhdrom modell elfogadhato
volt. A 7. tablazatban szereplé eredmények azt mutatjak, hogy mindharom
modell haszndlhat6 a snacktermékek gyartasa soran alkalmazott technologiak
meghatarozasara a NIR spektrumok alapjan.

7. tablazat: A Otszegmenses kereszt-ellendrzéssel és a teszt-ellendrzéssel
kapott modellek teljesitményparaméterei a gyartasi technoldgia alapjan torténd
osztalyozas soran

Médszer Validalas  Csoportok AUC TPR TNR ACC
PLS-DA cv 3 0,96 0,92 0,96 0,92
PLS-DA Teszt 3 0,97 0,88 0,95 0,88
RF cv 3 0,97 0,89 0,93 0,89
RF Teszt 3 0,95 0,91 0,94 0,91
RPropMLP cv 3 0,96 0,91 0,96 0,91
RPropMLP Teszt 3 0,91 0,84 0,92 0,84

Részleges legkisebb négyzetek elve regresszio (PLSR) eredményei

A snack termékek zsir, szénhidrat, cukor, fehérje és so tartalmanak mennyiségi
becslésére PLS regressziot alkalmaztam. Minden esetben random o6t-elem-
kihagyasos kereszt-ellendrzést és teszt validalast hasznaltam a faktorok
optimalis szaméanak meghatdrozasara, melyek megallapitdsdhoz az RMSECV
¢s a RMSEP értékeket vettem figyelembe. A spektralisan kiesd mintak
eltavolitdsa utan, a PLS regressziot a nyers adatokon futtattam le, amely



alkalmas volt a valtozok kozotti kapcsolatok tanulmanyozasara és a kezdeti
statisztikai paraméterek rogzitésére. A szorodasi abrak (scores plot) minden
tapanyag esetében azt mutattak, hogy az X-Y magyarazott variancia értékek
nem megfeleldek, ezaltal a modellek nem alkalmazhatok mennyiségi
becslésre. Ennek kikiiszobolésére a korabban felsorolt adat-clokezelési
modszereket hasznaltam.

A legjobbnak itélt becslési fliggvényeket és azok legfontosabb statisztikai
paramétereit a 8. tdblazat tartalmazza.

8. tablazat: A NIR becslési fiiggvények legfontosabb statisztikai jellemzoi a
snack termékek makrotdpanyagaira vonatkozoan kalibracio, 6tszegmenses
kereszt-ellenOrzés és teszt-validalas esetében.

B Kereszt- P
Adat. Kalibracio ellenérzés Teszt-validalas Mérési
Paraméter  mintak h , tartomany
elokezeleés 2 , RMSEC RMSEC: ,  RMSECV , RMSEP [2/100g]
t
[g/100g] [g/100g] [g/100g] [g/100g]
zsir 135 SNV 0.99 0.99 1.05 1,11 0.98 1.17 0.98 1.11 2.2-45.1
szénhidrit 89 FD+SNV  0.95 0,94 1.53 1.53 0.92 1.77 0.92 1.90 45,1-69.7
cukor 146 FD 0.94 0.94 0.49 0.51 0.92 0.54 0.93 0.47 1.7-8.6
fehérje 84 FD+MSC 099 0,99 0.65 0.65 0.98 0,78 0.98 0.93 3.0-40.1
63 FD+SNV 0,96 0.98 0.11 0.11 0.93 0.14 0.91 0.16 0.7-2.5
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Az energiatartalom becslése iPLS regresszioval

Azaltal, hogy az energiatartalmat az €lelmiszerben talalhaté makrotdpanyagok
mennyiségébdl szamoljuk ki, a teljes spektrum hordozhat Iényeges
informaciokat ezzel 6sszefliggésben.

El6szor minden valtozé felhasznalasaval, adat-elokezelés nélkiil futtattam le a
PLS regressziot (teljes-spektrum modell), azonban az X-Y magyarazott
variancia értékei ebben az esetben sem voltak megfeleloek, ezaltal a modell
nem hasznalhat6 az energiatartalom becslésére. A kiilonb6z6 adat-el6kezelési
modszerekkel nem tudtam érdemben javitani az 6sszefliggést. Az FD spektrum
transzformacio a szo6rddasi abra és a modell nagy torzitasa alapjan nem ajanlott
a teljes-spektrum modell esetében (9. tablazat).

A modell teljesitményének javitasa érdekében intervallum PLS regressziot
(iPLSR) futtattam. A statisztikai paraméterck alapjan legjobbnak mondhatd
modelleket 20-szegmens esetén, MSC vagy SNV elGkezelés utan lehetett
létrehozni. A kivélasztott hulldmszémtartomanyok mindkét esetben a 8802-
8038 cm? és 4559-3795 cm™? kozotti valtozokat jelentették. Ennek



eredményeképpen azonban olyan abszorpcios savokat kell kihagyni a
kiértékelésb6l a meghatarozott RMSECV értékek alapjan, amelyek
Osszefliggésben vannak a mintaban talalhat6 zsirokkal, olajokkal, fehérjékkel,
a keményitével és a cukrokkal is. A tapasztalt nagyobb &tlagos hiba
valoszintileg azzal allhat kapcsolatban, hogy a termékek valtozatos dsszetétele
miatt nem egyértelmuek a spektralis valtozasok €s az energiatartalom kozotti
Osszefliggések. Az eredmények alapjan jol latszik, hogy az atlagos hiba
értékének csokkentésére nem volt alkalmas az iPLSR, azonban az X-Y
magyarazott variancia értékek javitasara igen. A fentebb emlitett abszorpcios
savok modellbe valo bevonasaval az atlagos hiba értéke nétt, azonban a modell
torzitasa csokkent. Tovabbi PLS faktorok alkalmazasadval a statisztikai
paraméterek tovabb javulndnak, azonban ezek erdsen novelik a torzitds
mértékét (talillesztés). A legjobb modellt SNV adat-elokezelés utan, 20-
szegmenses 1IPLSR esetén értem el (9. tablazat).

9. tablazat: A fontosabb intervallum PLS (iPLS) modellek 6sszehasonlitasa a
snackek energiatartalmara vonatkozéan. (mérési tartomany: 1264,3-2520,2
kJ/kg).

Médsger Viltozok  adat- o 2 2 RMSEC RMSECV
szima  elkezelés R Q  [ki100g] [kJ/100g]

Teljes-spektrum

ol 1000 no 5 089 087 8625 94,67
1000 MSC 4 087 086 9051 97,76
1000 SNV 4 087 08 904 97,64

iPLS — 20 intervallum 100 no 6 090 088 80,68 89,07
300 MSC 4 089 087 8649 94,66
550 SNV 4 089 087 8638 94,66

*oa 2 b 4 esics g5, MSC 4 088 08 9003 96,26

abszorpcids savjai

*oa 2 & 4 csics 4, SNV 4 087 08 9032 97,03

abszorpcios savjai

Mivel a snackipart erdsen jellemzi a termékek diverzifikacidja, az
energiatartalom pontosabb becslése érdekében tovabbi mintdk vizsgalata és
egyéb, akar nem-linedris kemometriai modszerek alkalmazasa javasolt.



3.2. Z6ld- és porkolt kavék
3.2.1. Referencia adatok kiértékelése
Zold kavé

Az otven z0ld kavé mintara vonatkozod kémiai mérések eredményeit és
fontosabb statisztikai paramétereit a 10. tdblazat foglalja Gssze. A mérési
eredmények kiértékelés soran a négy foldrajzi régiobol szarmazd mintak
adatait egyszempontos varianciaanalizissel (ANOVA) hasonlitottam Gssze,
azonban egyik valtoz6 tekintetében sem volt szignifikdns kiilonbség
tapasztalhato.

10. tablazat: A z6ld kavék kémiai Osszetételére vonatkozd eredmények
Osszefoglalasa

atlag £széras minimum  maximum median  RSD [%0]

pH 5,73+0,12 5,42 6,00 571 0,32
koffein [mg/g] 11,40+2,74 0,33 22,70 11,36 1,93
5-CQA [mg/g] 47,96+7,55 18,93 61,61 47,43 4,99
4-CQA [mg/g] 11,15+2,89 5,52 19,06 10,49 5,14
3-CQA [mg/g] 7,59+2,89 3,75 18,37 6,80 4,97
3,5-diCQA [mg/g] 4,39+1,18 2,34 8,09 4,45 5,16
4,5-diCQA [mg/g] 3,08+1,08 1,85 8,00 2,89 4,72
3- FQA [mg/g] 2,35+1,07 0,98 5,37 1,93 5,62
> CQA [mg/g] 76,07+9,76 61,18 98,07 74,19 -

RSD%: a referencia modszer atlagos relativ szorasa (n=50)

A kiilonbo6z6 régiokbol szarmazod mintdk kémiai Osszetételét meghatarozzak
az 1ddjarasi, termesztési koriilmények és az alkalmazott feldolgozasi
modszerek. A vizsgalt paraméterekre kapott mérési eredmények alapvetden
megfelelnek korabbi tudoméanyos kutatdsok megallapitdsainak. Annyit
érdemes kiemelni, hogy az éaltalam vizsgadlt mintdk kiilonb6zo
termdteriiletekrdl szarmaztak, ezaltal a kiilonb6z6 komponensek mennyisége
IS széles tartomanyokban mozgott.

A mennyiségi adatok atfogd vizsgalata €s vizualizalasa érdekében PCA-t
futtattam az adatkészleten. A koffeinmentes €s a két robusta mintat kizartam a
kiértékelésbol, mivel kémiai 0sszetételiik jelentdsen eltér a tobbi mintaétol. Az
eredményeket figyelembe véve a mintak kozotti kiillonbségeket elsésorban az
5-CQA, a 4-CQA, a 3-CQA, illetve a 3-FQA koncentracidjaban jelentkezd
eltérések okozhatjak a kapott faktorstlyok alapjan. Kisebb mértékben jarulhat



hozza a mintak térben vald szordédasahoz a 3,5- diCQA és a koffein
mennyisége.

Porkolt kave

A poOrkolés Osszetett folyamat, amely soran a zoldkavé fiziko-kémiai
tulajdonsagai jelentdsen megvaltoznak koszonhetden a magas hdémérsékletnek
(230-280°C). A porkolt kavé kémiai Gsszetétele nagyban fiigg az alkalmazott
porkolési homérséklettol, idotol, illetve a zold kavé sajatos tulajdonsagaitol.
Az iparban bevett gyakorlat, hogy a kavé porkolése adott szinskaldk alapjan
torténik (Agtron-skala). Mivel a kavé szinét befolyasolja annak sszetétele és
a post-harvest technologia is, az optimalis porkolési szintet minden kavé esetén
kiilon be kell allitani a kivant érzékszervi tulajdonsagok elérése érdekében.

Harom porkolési szinten vizsgaltam a zoldkavé mintdk Osszetételének
valtozasat a kiilonbozo fizikai, kémiai €s érzékszervi paraméterek mentén. A
kapott eredményeket a 11. tdblazat foglalja ssze.

Altaldnosan a kavé savassaga csokkend tendenciat mutat a porkoltségi szint
emelkedésével. A meghatarozott porkolési szintek kozott szignifikans
kiilonbség volt tapasztalhato (a=0,05).

A koffein meghatarozasa soran kapott eredmények Osszhangban vannak a
korabbi kutatasok eredményeivel. Az arabica mintdk koffeintartalma 9,9-
15,43 mg/g kozott mozgott. Mivel a koffein hdstabil vegyiilet, koncentracioja
lényegesen nem valtozik a porkdlés sordn, esetlegesen enyhe emelkedés
tapasztalhato. Ezt alatamasztja a varianciaclemzés eredménye is, miszerint az
egyes szintek kozott nincs szignifikdns kiilonbség a koffein koncentracidja
tekintetében (11. tablazat).



11. tablazat: A kavémintakra mért referencia adatok atlagos értékei porkolési
szintenként

zold vilagos kozepes sotét RSD [%0]

pH 5,73+0,12 4,89+0,09° 4,94+0,12° 5,07+0,16° 0,13
koffein [mg/g] 11,40+2,74  12,18+1,102 12,27+0,872 12,42+1,112 1,27
5-CQA [mg/q] 47,96+7,55 20,10+13,93%  15,53+6,62° 12,25+3,67¢ 4,87
4-CQA [mg/g] 11,15£2,89  11,10£2,162 9,05+1,67° 7,04£1,97¢ 4,97
3-CQA [mg/d] 7,59+2,89 8,70+1,912 6,65+1,42° 5,05£1,97¢ 5,18
3,5-diCQA [mg/g] 4,39+1,18 2,360,707 1,94+0,50P 0,92+0,30° 4,61
4,5-diCQA [mg/g] 3,08+1,08 1,960,762 1,40+£0,52° 1,52+0,92° 4,56
3-FQA [mg/g] 2,35+1,07 3,58+1,14% 3,65+0,952 2,81+0,48° 5,14
sum CGA [mg/g] 76,07£9,76  47,81£8,17°  38,23+7,06°  29,60+7,64° -
érzékszervi savassag - 5,21+1,152 426+1,31° 2,98+1,24¢ -
érzékszervi kesertiség - 3,63+1,53¢2 4,33+1,45° 5,55+1,45°¢ -
L* 61,73+2,36  4337+1,33%  41,82+1,35° 39,40+1,49¢

a* 2,08+0,95 6,91+0,39% 6,43+0,41° 5,63+0,48¢

b* 16,18+1,96  10,04+1,00? 8,56+1,17° 6,22+1,34°¢

*A sorokban szereplé valtozok alapjan Tukey HSD post hoc teszt alapjan meghatarozott homogén
alcsoportokat fels6indexben talalhaté bettikkel jeldltem (p<0,05).

RSD%: a referencia modszer atlagos relativ szorasa porkolt kavé esetén (n=150)

A porkolésnek ezzel szemben jelentés hatdsa van a kavéban taldlhatod
klorogénsavak mennyiségére és 0sszetételére A feldolgozas tipusatdl fiiggden
mennyiségiik altaladban 0,5 és 6% kozott valtozhat. Ha a porkolési folyamat
intenzivebb, mennyiségiik akar a szarazanyag kevesebb, mint 1%-a lehet. A
11. tablazat eredményei alapjan is latszik, hogy az egyes porkolési szintek
kozott szignifikans kiilonbség tapasztalhatd. Az atlagértékeket figyelembe
véve, az 5-, 4- és 3-CQA, illetve a 3,5-diCQA koncentracidja csokkend
tendenciat mutatott a porkolés soran. A mintak 6sszes CGA tartalma a
zoldkavékhoz képest atlagosan 35,9%-kal csokkent a vilagos porkolési,
49,2%-kal a kozepes és 60,5%-kal a sotét porkolési kavék esetén.
Altalanossagban valdban egy csokkend tendenciat figyelhetiink meg a
klorogénsavak mennyiségében (6sszes CGA), azonban az egyes zoldkavék
eltérd genetikdjabol, termesztési és feldolgozasi koriilményeibdl adddoan
szamos eltérés mutatkozik. Fontos észben tartani, hogy a klorogénsavak a
porkolés soran degradalodnak, azonban emellett izomerizacido és egyéb
kiilonbozd kémiai atalakulasok is megfigyelhetdk. A valtozasok részletesebb
bemutatdsdval raviladgithatunk a kavé mindségellendrzésében jelentkezd
nehézségekre. Az egyes vizsgalt klorogénsavak valtozasara a kovetkezd fobb
tendenciak jellemzok:



o 5-CQA — egyértelmii csokkenés, kivéve 6t mintat; a sotét porkolésnél
nagyobb koncentraci6, mint a kozepesnél

e 4-CQA — nincs egyértelmii tendencia, sok esetben novekedés a zold
kavéhoz képest; legtobb esetben a sotét porkdlésnél a legkisebb a
mennyisége

o 3-CQA — két f6 tendencia - egyértelmii csokkenés vagy novekedés és
szisztematikus csokkenés

e 3,5-diCQA — kétféle tendencia - egyértelmii cs6kkenés vagy a zoldhoz
képest csokken, majd n6 és ismét csokken

o 45-diCQA ¢és 3-FQA - legalabb hatféle tendencia; a 4,5-diCQA-nal
altalaban 50%-0s csokkenés a porkolés végére; a 3-FQA mennyisége a
porkolés végére kb. 70%-os novekedést mutatott (35db minta)

Megfigyelheté tovabba, hogy egy adott kavét vizsgalva, a 4-, és 3-CQA
koncentracidja hasonld tendencia szerint valtozott a porkolés soran (42
mintandl). Ez azt jelenti, hogy ha két porkolési szint kozott az egyik vegyiilet
mennyisége ndtt/csokkent, akkor a masiké is.
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soran. a) 4. minta (Etiopia) b) 46. minta (Uganda). ® z5ld kavé e vilagos
e kozepes e sotét porkoles.

A referencia adatokon korrelacidelemzést és PCA-t is lefuttattam, melyek
eredményei koziil csak néhanyat emelek ki. A PCA eredményeibdl jol latszik
(4. abra), hogy a mintdk a porkolési szinteknek megfeleléen szorddnak a
fokomponensek mentén. A kisebb PC1 ¢és PC2, ill. a nagyobb PC1 és PC2
értekekhez tartozo valtozok kozott keresztirdnyu tendencia rajzolddik ki,
sOtéttol vilagos porkolésig. A korrelacios loading abra (4. abra) megmutatja,

crer



kavé szine mellett, a benne talalhatd klorogénsavak mennyisége is indikétora
lehet a porkoltségi allapotnak. Az eredményekbdl jol 1athato, hogy a mintak
CGA tartalma és a meghatarozott szin paraméterek kozott pozitiv korrelacid
mutatkozik. Az 0Osszefiiggés olyan moddon all fenn, hogy a porkolés
elérehaladtaval a kavé szine egyre sotétebb lesz, a klorogénsavak
koncentracioja pedig csokken. Az egyes vegyliletekkel eltérd kapcsolat all
fenn, azonban, ha a vizsgalt klorogénsavak Osszegét nézziik, nagyon erds
korrelaciordl beszélhetink az L* (r(136)=0,80) és a b* (r(136)=0,81)
értékeivel. Emellett erds oOsszefliggés all fenn a mért a* értékekkel is
(r(136)=0,73). Ezek az Osszefliggések egyértelmiien megmutatkoznak a PCA
korrelacios loading-jan (4.b abra).
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4. abra: A porkolt kavée mennyiségi adatain futtatott fOkomponenselemzés
eredményei: a) scores plot; b) loading plot. e sotét @ kdzepes « vilagos

Ha megfigyeljiik a 4.b 4brat, a pH valtoz6 elhelyezkedése azzal magyarazhato,
hogy a magasabb pH érték kevésbé savas karakter(i kavéra utal. A kesertiség
¢s a pH kozott erds pozitiv korrelacio all fenn (r(136)=0,73). Ugyanilyen
mértékil, de ellentétes eldjelli 6sszefliggés van az érzékszeri savassag €s a mért
pH kozott (r(136)=-0,73). A negativ korrelacid azért lehetséges, mert a kisebb
pH-értékhez (savasabb) altaldban magasabb pontszam tartozott az érzékszervi
biralat soran (ellentétes skala).

crer

klorogénsavak mennyisége és Osszetétele is, ami a korrelacids loading-ok
alapjan egyértelmiien latszik. Azok a mintak, melyek nagyobb mennyiségii
CGA-at tartalmaznak, savasabb karakterlinek bizonyultak az érzékszervi
biralat alapjan is. Viszonylag erds korrelacié is megfigyelhetd a kavé CGA



tartalma ¢és €rzékszervi savassaga kozott (r(136)=0,64), azonban kodzepes, de
negativ kapcsolat (r(136)=- 0,58) az érzékelt kesertiség kozott (a=0,01).

3.2.2. Spektralis adatok kiértékelése
Zold kave

A 5. dbra a z6ld kavé mintak difftz reflexiés NIR spektrumat szemlélteti, a
12500-3800 cm™ tartomdnyban. Mivel a spektrumok a mintak fizikai
tulajdonsagair6l is hordoznak informaciot, a kavészemek eltérd szine, forméja,
az esetleg a feliiletén maradt eziisthéj is befolyasolja a spektralis adatokat. Jol
lathato, hogy a spektrumok karakterisztikaja hasonld, ugyanakkor szemmel
lathato eltérés tapasztalhatd a koffeinmentesitett 1-es mintanal (e), a két
robusta (e 25, @ 33) és a 49-es () arabica kavé esetében. Masodik derivalas
spektrum transzformaci6 alkalmazéasa utan meghataroztam a kavéra jellemzo
abszorpciods savokat is.
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5. abra: Zold kavé mintak diffuz reflexios NIR spektruma. Szaggatott vonallal
jelolt mintak: e koffeinmentes 1G, e 25G robusta, ® 33G robusta, « 49G

PCA alkalmaztam, az eredeti és a sor-normalizalt (SNV) adatok
felhaszndldsdval a 12500-3800 cm™ tartoméanyra. A PCA eredményei a mintdk
szarmazasi helyével Gsszefliggésben is vizsgalhatok az adatkészletben rejlod
mintazatok elemzésén keresztiil. Az eredmények alapjan elmondhat6, hogy a
négy régiora vonatkozoan a mintak nem mutatnak egyértelmii elkiiloniilést,
azonban kisebb klaszterek kialakultak. Hasonl6 eredményre jutottak amerikai

¢és azsiai mintak vizsgalata soran korabbi kutatasok. A mintak poziciojat a
kémiai Osszetétel mellett, er6sen befolyasoljak a z6ldkavé fizikai tulajdonsagai



is, igy a kavébab megjelenése, formaja és szine. Ezek a jellemzdék a 12500-
9000 cm? kozotti spektralis tartomanyt befolyasoljak leginkabb. A
meghatdrozott korrelacids loading-ok értelmében, erds pozitiv korrelacid
tapasztalhaté a minték elhelyezkedése ¢és azok fizikai tulajdonsagai kozott.

A porkolés hatasa a NIR spektralis adatokra

A z06ld- és a porkolt kavé spektralis jellemzdi a f6 abszorpcids savok
tekintetében hasonloak. A 8500 és 3800 cm™ kozotti spektralis régioban mért
abszorbancia értékek csokkend tendenciat mutattak a porkolés elérehaladtaval
(ahogy a nedvességtartalom csokken), ami egyetértésben van korabbi
tanulmanyok eredményeivel. Ez a jellegzetesség a 12500-8500 cm™
tartomanyban (lathatd tartomanyhoz kozel) megfordul, a mért abszorbancia
értekekben novekedés tapasztalhatd. A porkolés soran a kavészemek egyre
sOtétebbek lesznek, ami az eredeti zoldes szin megvaltozasat eredményezi a
sargas szinen keresztiil, a barnan at, egészen a szinte feketéig. Ez a valtozas a
Maillard-reakcio, a pirolizis és a karamellizacié eredménye.

A porkolt kavémintak NIR spektrumain is lefuttattam a PCA-t SNV adat-
elokezelés utan, ezeket az eredményeket a 6. abra szemlélteti. A kiértékeléshez
a9000-3800 cm™ spektralis tartomany adatait hasznaltam fel. Altalanossagban
elmondhat6, hogy a PC1 mentén a vilagos porkolési kavék inkabb negativ
értekeket (kivéve a 28L ¢s a 44L mintat) vettek fel (6.a abra). A kozepes
porkolésii kavékhoz negativ €s pozitiv értékek egyarant tartoztak, 54 és 46%-
ban. Ez alapjan valosziniisithetd, hogy ezek a minték illeszkednek legkevésbé
az elére meghatdrozott porkolési szintekhez. A sotét porkolésti kavek
jellemzden a PC1 tengely mentén a pozitiv tartomanyban helyezkednek el (a
43D mintat kivéve). Mivel a porkolés koriilményei minden kavé esetében
azonosak voltak, a mintakbol tulajdonképpen egy ,,porkoltségi sor” alakult Ki.
A minték elhelyezkedése Osszefiiggésben all a porkolési szint €s a porkolés

crer

A NIR spektrumok alapjan az egyes szintek k6zott elmosddnak a hatarok, ami
a z01d kavé mindségben fennallo kiilonbségeibdl ered. A korrelacids loading-
ok alapjan a legjelentdsebb spektralis tartomanyok atfedést mutatnak a zold
kavénal kapott eredményekkel. A kavé fizikai- és kémiai tulajdonsagai is

crer
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6. abra: Porkolt kavé sor-normalizalas (SNV) utan kapott NIR spektrumain
futtatott fékomponens elemzés eredményei. a) scores plot: a mintak porkolési
szintje alapjan jelolve: evilagos (L); ekozepes (M); esotét (D); b) loading plot:
e PC1, e PC2.

A bemutatott mérési eredmények alapjan, a CGA-ak koncentracioja kozott
szignifikans kiilonbség van az egyes porkolési szinteket figyelembe véve. A
porkolés soran a legegyértelmiibb valtozasok az 5-CQA mennyiségében
mentek végbe, amelynél az esetek tobbségében csokkenés volt tapasztalhato.
Ez alapjan, a vizsgalt vegyiiletek koziil az 5-CQA lehet a legalkalmasabb a
kavé porkoltségi allapotanak vizsgalata soran. Ha a mintakat a scores plot-on
(7. édbra) a meghatarozott koncentracié alapjan jeloljiik, hasonld tendencia
tapasztalhatd, mint a porkolési szinteknél. Ez alapjan jol lathatd, hogy a 28L
minta a spektralis adatok és az 5-CQA mennyisége alapjan is a kozepes
porkolésit mintak kozé tartozik, mig a 28M ¢és 28D mintdk a sotét
porkoléstiekhez.
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7. abra: Porkolt kavé sor-normalizalas (SNV) utan kapott NIR spektrumain
futtatott fékomponens elemzés scores plot-ja az 5-CQA koncentracidja alapjan
jelolve: o 19,05-26,74 mg/g; e 11,36-19,05 mg/g; e 3,67-11,36 mg/g

Az eredmények alapjan a porkolési folyamat vizsgalthato NIR
spektroszkopiaval, viszont a folyamatok megértéséhez atfogo adatbazissal kell
rendelkezniink a mintak fizikai és kémiai jellemzdirdl is.

3.2.3. Zold kavé eredetének vizsgalata

A kiértékeléshez negyvenhat minta, teljes spektralis tartomanyra (12500-3800
cm-1) vonatkozo adatait hasznaltam fel. A klasszifikdcids folyamatot négy
adatkészleten hajtottam végre, négy, harom és két-két szdrmazasi régioval,
mint csoportositasi szempont.

A kutatds sordn vizsgalt zold kavék a vildg szamos pontjardl szarmaztak,
ezaltal fizikai tulajdonsdgaik és kémiai Osszetételiik is jelentds eltéréseket
mutatnak. A mintak az adott région beliil is eltér6 orszagokbdl, termdhelyekrol
szarmaznak, emellett a rendelkezésre allo6 adatok alapjan nincs olyan
paraméter, ami egyértelmli Osszefliggést mutat a szdrmazasi régioval. Ezen
kiviil fontos kiemelni, hogy a ndvény genetikdja is jelentdsen befolyasolja a
kémiai Osszetételt, ami egy ilyen diverz adatkészlet esetén nem elhanyagolhat6
szempont.

Négy €s harom termesztési régid vizsgalatanal az eredmények azt mutatjak,
hogy a modellek teljesitoképessége nem megfeleld a kavémintdk osztalyba
sorolasa soran. A kialakulo klaszterek valdszinlileg olyan tényezdkkel
magyarazhatok, melyek szamomra ismeretlenek, pl. a névény genotipusa. A
modellek statisztikai paraméterei nagymértékben javultak binaris rendszerek



estén (Afrika-Amerika, Afrika-Azsia). A legjobb eredményt az afrikai és azsiai
mintdk osztdlyozdsa soran FD+SNV adat-eldkezeléssel értem el (8. abra),
amelynél a modell pontossaga 92%-nak adodott.
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8. abra: A kernel Naive Bayes modszerrel kapott osztalyozas score abréja a
masodik és harmadik fékomponens esetében. ® Azsia; o Afrika

3.2.4. Részleges legkisebb négyzetek elve regresszio (PLSR) eredményei
Zold kaveé

A viszonylag alacsony mintaszam és azok mindségében tapasztalat eltérések
miatt, a regresszids modellek létrehozdsdhoz minden minta esetén harom
spektrumot hasznaltam fel (n=138). A kiértékelés soran a 10000 és 3800 cm™
kozotti spektralis tartomanyt vizsgaltam. Becslési fiiggvényeket hoztam létre
a zO0ldkavé pH-értékének, koffein, 5-, 4-, 3-CQA, 3,5- és 4,5-diCQA, illetve a
3-FQA tartalmanak kvantitativ vizsgéalatdra. Az egyes matrixok és vizsgalt
paraméterek esetében a becslési fliggvények optimalasa eltérd stratégiak
mentén, empirikus Uton torténik. Ezaltal a regresszids Osszefliggések
statisztikai paramétereinek javitasara spektrum transzformacidés modszereket
¢s kiilonbozd valtozokivalasztasi eljarasokat, illetve ezek kombinacidit
hasznaltam. A legjobbnak itélt PLS modellek statisztikai paramétereit a 12.
tablazat foglalja 0Ossze. A modellek Osszehasonlitdsahoz elsOsorban a
determinaciods egyiitthatokat (R?; Q%) és az atlagos négyzetes hiba értékeket
vettem figyelembe.



12. tablazat: A PLS regresszidval zold kavéra kapott modellek fontosabb
statisztikai paraméterei. A koffein, 5-CQA, 4-CQA, 3-CQA, 3,5-diCQA, 4,5-
diCQA, 3-FQA eredményeinek mértékegysége: mg/g.

5 Kereszt-ellenérzé Teszt-validalas érési
Paraméter — Mintak LV 2 IV et

elokezelés R? Q®* RMSEC RMSECV R% Q% RMSEC RMSEP tartominy
pH 0osC 125 3 0,81 0,78 0,05 0,05 0,82 0,77 0,05 0,05 5,55-6
koffein oscC 138 2 0,94 0,89 0,23 0,32 095 0,81 0,22 0,30 8,32-13,6
5-CQA oscC 107 2 0,99 0,98 0,52 0,86 0,99 0,98 0,60 0,70 33,54-61,9¢
4-CQA oscC 135 3 0,97 0,90 0,48 0,91 0,98 0,86 0,43 0,91 5,52-16,92
3-CQA osc 130 2 0,90 0,86 0,75 0,91 091 0,87 0,73 0,84 3,27-13,80
3,5-diCQA osc 131 3 0,99 0,99 0,11 0,15 0,99 0,99 0,08 0,09 2,24-6,68
4,5-diCQA 0osC 126 4 0,99 0,99 0,06 0,08 0,99 0,99 0,06 0,05 1,71-4,34
3-FQA 0osC 133 3 0,99 0,99 0,10 0,13 0,99 0,96 0,09 0,12 0,95-4,86

Minden vizsgalt paraméternél sikeres volt a modellezés, melyeknél a legjobb
eredményt minden esetben OSC adat-eldkezelés utan értem el, amelynek
jelentds hatdsa van a modellek komplexitasara (latens valtozok szdmanak
csokkentése) és a statisztikai paraméterek értékeire is.

Porkolt kave

A PLS modellek fejlesztéséhez 138 minta spektralis és referencia adatait
hasznaltam fel. Minden esetben az atlagértékekkel dolgoztam. A kiértékelés
soran a 9000-3800 cm! spektralis tartomanyt hasznaltam, mivel a 12500-9000
cm? kozotti szakaszt erdsen befolyasolja a porkolés soran kialakult szin. A
sOtétebb szin a mért abszorbancia ndvekedését eredményezi, ami a molekularis
rezgésekkel kapcsolatos informaciokat elfedi.

Az eredmények alapjan altalanossagban elmondhatd, hogy a porkdlt kavé
spektrumainak kiértékelése soran az iPLS valtozokivalasztas segitségével
felallitott modellek statisztikai jellemz6i nem javultak a teljes spektrum
felhasznalasaval kialakitott modellekhez képest. A legeredményesebb
valtozokivalasztasi eljarasnak minden esetben a GA bizonyult, amely az
optimalashoz minden valtozot és azok lehetséges kombinacioit felhasznalja.
Az eljaras eredményessége magyarazhato a spektralis adatok komplexitasaval,
ami a kavé molekularis rezgéseinek dsszetettségébdl ered.

Az optimalis eredményt a porkdlt kavék esetében is az OSC adat-elokezelést
kovetden értem el. Fontos kiemelni, hogy az altalam feldolgozott tudomanyos
szakirodalom alapjan az érzékelt savassag €s kesertiség becslésére eddig nem
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allt rendelkezésre olyan 0sszefiiggés, amely alkalmas lehet eltérd orszagokbol
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szarmazo ¢s kiilonbozo porkolési kaveék vizsgalatara.



13. tablazat: A PLS regresszioval, porkolt kavék esetén kapott modellek
fontosabb statisztikai paraméterei. A koffein, 5-CQA, 4-CQA, 3-CQA, 3,5-
diCQA, 4,5-diCQA, 3-FQA eredményeinek mértékegysége: mg/g.

Adat- i Kereszt-ellenérzés Teszt-validalas Meérési

Paraméter o a Minta LV ,
el6kezelés R? Q* RMSEC RMSECV R% Q% RMSEC: RMSEP tartoman)

pH osc 137 5 093 089 0,04 005 093 086 0,04 0,05 4,68-5,39
koffein osc 135 3 09 08 0,30 041 09 083 0,31 0,38 9,90-15,4%
5-CQA osc 130 2 090 089 146 152 090 09 151 1,29 3,67-24,9¢
4-CQA osc 127 4 088 084 0,80 095 089 083 0,77 0,97 3,43-14,71
3-CQA osc 127 4 087 081 0,72 089 087 086 0,70 0,83 2,40-11,5¢
3,5-diCQA osc 125 5 089 081 025 0,34 09 081 023 0,39 0,33-3,45
savassag osc 125 2 085 081 057 066 087 078 054 0,70 1,17-7,00
keseriiség 0osc 130 3 089 08 053 068 091 082 048 0,69 1,30-9,30

Habar a 4,5-diCQA és a 3-FQA koncentracidja is nagyobb mint 0,1%, a
porkolés sordn bekodvetkezd koncentracio-valtozasnak nincs egyértelmi
iranya. Ahogy arra mar korabban utaltam a valtozas szamos kiilonbdzo
tendenciaval irhatd le. Tehat a vegyliletek mennyisége és a porkolési szint
kozott nincs egyértelmt kapcsolat. Ezt alatdmasztja a varianciaelemzés
eredménye is, amely alapjan a 4,5-diCQA esetén a kozepes és sotét, mig a 3-
FQA esetén a vilagos és kdzepes porkolésii mintakra mért koncentracio kozott
nincs szignifikans kiilonbség. Az eredmények alapjan feltételezhetd, hogy
ezen vegyiiletek esetén a kapcsolat nem, vagy csak nagyon nehezen
modellezhetd a NIR spektralis adatokkal. Ez azzal is alatamaszthatd, hogy a
4,5-diCQA becslésére 1étrehozhatdo megfeleld statisztikai jellemzokkel bird
PLS modell, azonban ehhez szdmos vilagos €s sotét porkolésii mintat ki kellett
zarni a kiértékelésbol. Az eredmények alapjan az feltételezhetd, hogy hasonlo
porkoltségli kavémintak esetén a mennyiségi becslés lehetséges. Ezen kiviil,
érdemes lehet megfontolni a nem-lineéris regresszids modszerek alkalmazasat
a modellezés soran.



4. KOVETKEZTETESEK ES A JAVASLATOK

Doktori munkam soran egy eddig kevéssé vizsgalt élelmiszermatrix (snackek)
Fourier-transzformacios kozeli infravords spektroszkopiaval (FT-NIRS)
torténd  komplex  elemzését végeztem el. Ezen kivil olyan
makrokomponenseket és vegyiileteket vontam be a kutatasba, melyekkel eddig
kevesen, vagy egyaltalan nem foglalkoztak, ezéltal bovitve a tudomanyos
szakirodalmat.

Torekedtem arra, hogy a spektralis adatok elemzése soran eddig kevéssé
hasznalt kemometriai modszereket is alkalmazzak a modellezéshez, bemutatva
az ezekben rejlo lehetdségeket is.

A fogyasztasra kész ¢€lelmiszerek, mint a snackek a mindennapi életiink
szerves részét képzik. A termékmindsités szempontjabol 1ényeges paraméter a
snackek altalanos kémiai Osszetétele, melynek ismerete fontos a gyarto, ill. a
hat6sagok szempontjabol is. A makrokomponensek (szénhidrat, cukor, zsir,
fehérje, s6) mennyiségi meghatarozasa adja a csomagolason feltiintetett
tapértéktablazat alapjat. A gyakorlatban alkalmazott hagyomanyos analitikai
modszerek elvégzése tobb napot is igénybe vehet, ami megneheziti a gyors
dontéshozatalt. Az eredmények alapjan elmondhatd, hogy az FT-NIR
spektroszkopian  alapulé  becslési  fliggvények  alkalmasak a
makrokomponensek mennyiségi becslésére, ami lehetévé teszik a snackek
atlagos kémiai Gsszetételének gyors €s kornyezetbarat meghatarozasat.

A snackek energiatartalmanak becslése soran az intervallum PLS regresszio
alkalmas volt a modell komplexitasanak csokkentésére, azonban érdemes lehet
tovabbi valtozokivalasztasi moddszereket is lefuttatni a becslési modell
teljesitményparamétereinek javitasa érdekében.

A snackeket nagy valtozatossag jellemzi, a siitdolajok, nyersanyagok,
szarmazasi helyek €s technologiai eljarasok kombinacioi szintjén. A megfeleld
kemometriai modellezéssel parositott NIRS azonban alkalmas a
snacktermékek mindségi tulajdonsagainak vizsgalatara is. A spektralis adatok
lehetdséget adnak arra, hogy a vizsgélt termékeket a fent emlitett jellemzok
alapjan csoportositsuk kiillonb6zd klasszifikacios modszerekkel. Mindharom
vizsgalt algoritmus, a PLS-DA, az RF és a neuralis halozaton alapuld
RPropMLP alkalmas volt a négy osztalyozasi rendszer alapjan megfelelden
osztalyozni a snackmintdkat. Emellett fontos megemliteni, hogy jelen kutatas
volt az elsd, amely a snackek NIR spektruma alapjan osztalyozasi



rendszerekben vizsgalata a termékeket. Tovabbi osztalyozasi moédszerek
tesztelésével azonban még atfogdbb képet kaphatunk.

A z06ld kavé minOségét, ezaltal az arat szamos fiziko-kémiai, ezeken keresztiil
pedig szamos érzékszervi tulajdonsag, a ndvény genetikaja és a szarmazasi
hely is nagyban befolyasolja. Emellett a z6ld kavé kémiai Osszetételének
ismerete segitheti a profi porkdloket a porkolési folyamat szabalyozasaban,
ezaltal az altaluk kivant érzékszervi profil bedllitdsdban. A zdld kavé
mindsitése szempontjabol fontos paraméterek, a savtartalom, a koffeintartalom
¢s a klorogénsavak mennyisége is. Utobbi ketté meghatarozasa alapvetden egy
viszonylag hosszadalmas minta-el6készités utan, nagymiiszeres analitikai
modszerekkel torténik, melyek koltségesek ¢és specifikus ismereteket
igényelnek. Az altalam létrehozott NIR spektroszkopidn alapulé modellek
azonban egyszeriien és gyorsan alkalmazhatok kozvetleniil a szemeskavé
roncsolasmentes  vizsgalatdira. Az optimdlis modellek eléréséhez
mindenképpen  sziikséges ~ valamilyen  adat-el6kezelés, emellett
valtozokivalasztasi eljarasok alkalmazasa is ajanlott a kavé komplex
molekularis rezgéseibol adodoan.

A spektralis adatokat gyakran haszndljék eredetazonositdsi célokra is, amellyel
a z0ld kavé esetében is szamos tudomanyos publikacié foglalkozott.
Tapasztalataim alapjan, az osztdlyozds eredményes lehet egy diverz
adatkészlet esetén is, azonban a kiillonbozo termesztési régiok és a spektralis
tulajdonsagok kozott nincs egyértelmli Osszefliggés, ami megneheziti a
feladatot. A modellek pontossaga binaris rendszerek (két régiod
Osszehasonlitasa) esetén a legmagasabb. A szokdsosan hasznalt osztalyozasi
moddszerek (LDA, PLS-DA stb.) mellett szamos egyéb algoritmus
alkalmazasat (pl. dontési fak, ensemble moddszerek stb.) érdemes lehet
megfontolni.

Az altalam vizsgalt zold kavék referencia adatai alapjan (pH, koffeintartalom,
5-, 4-, 3-CQA, 3,5-diCQA, 4,5-diCQA, 3-FQA) nem talaltam Osszefiiggést
vagy szignifikans kiilonbséget a négy termesztési régiora vonatkozdan. Ezek
alapjan elmondhatd, hogy a szarmazdsi helybdl adodé kiilonbségek
meghatarozasahoz kiterjedtebb adatbazisra van sziikség.

A poOrkolés hatdsara a kiilonb6zo klorogénsavak mennyiségében bekodvetkezo
valtozadsokat még napjainkban sem értjilk teljesen, mivel Osszetett
folyamatokrol van sz6. A vizsgalt vegytiletek koziil az 5-CQA mennyiségében
a legtobb esetben csokkenés tapasztalhatd a porkolés eldrehaladtaval. Ezek a



valtozasok parhuzamba allithatok a NIR spektralis adatokban fellépd
karakterisztikus valtozasokkal is. Kombindlva az informaciokat, egyértelmiibb
képet kaphatunk a kavé porkoltségi allapotardl. Ezzel szemben, a tobbi vizsgalt
klorogénsav esetén a porkolés hatdsa valtozatos tendencidkon keresztiil
mutatkozik meg.

A porkolt kavé koffeintartalmanak NIR spektrumain alapuldé mennyiségi
becslését megneheziti, hogy mig a koffein koncentracidja a porkolés hatasara
nem valtozik jelentdsen, a spektralis adatokban szamottevd eltérés
tapasztalhatd ~a  koffeinnel  Osszefliggésbe  hozhatd  abszorpcids
tartomanyokban. A PLS regresszioval torténd sikeres modellezéshez
elengedhetetlen adat-el6kezelés a derivalas, nem elegendé a hagyomanyos
szoraskorrekcios miiveletek alkalmazasa. (MSC, SNV). A legjobb eredményt
azonban az ortogonalis jelkorrekcioval (OSC) értem el, ezért ennek
alkalmazasat javaslom.

Az eredmények alapjan megéllapithatd, hogy a NIRS a porkdlt kavéban
talalhatd 5-, 4- ¢és 3-CQA, ill. a 3,5-diCQA mennyiségi becslésére
alkalmazhat6. A 4,5-diCQA ¢és a 3-FQA porkolés soran bekovetkezo
koncentracio-valtozdsnak nincs egyértelmli irdnya, a valtozds szamos
kiilonb6z6é tendenciaval irhaté le. Tehat a vegyililetek mennyisége és a
porkolési szint kozott nincs egyértelmll kapcsolat. Az eredmények alapjan
feltételezhetd, hogy ezen vegyiiletek esetén a kapcsolat nem, vagy csak nagyon
nehezen modellezheté a NIR spektralis adatokkal.

Altalanosan elmondhato, hogy a zold és porkolt kavé esetén a regresszios
modell sikerességét nagymértékben meghatdrozza a kivalasztott adat-
eldkezelés és a valtozokivalasztasi eljarasoknak is kiemelt szerepe van a cél
szempontjabol optimalis modellek elérése érdekében. A legtobb vizsgalt
célparaméter esetében az OSC alkalmazésaval értem el a legjobb regresszios
Osszefliggést, azonban ennek sikerességét nagyban befolyasolja a referencia
adatok pontossaga. Emellett elmondhatd, hogy az iPLSR véltozokivalasztasi
modszer alkalmazasa a porkolt kave esetén, mig a VIP zold kavék esetén sem
javasolt.



5. UJ TUDOMANYOS EREDMENYEK

Els6ként foglalkoztam kiilonb6z6é gyartastechnologiaval eldallitott snack
termékek FT-NIR spektroszkopidval torténd vizsgdlataval, ami soran
feltérképeztem a termékcsoportra jellemzé spektralis tulajdonsagokat is.
Megallapitottam, hogy a FT-NIR spektroszkopia kemometriai
modszerekkel kombindlva lehetdvé teszi az akadr kiilonb6zd
gyartastechnologiaval készitett snackek azonos modellekkel valo
értékelését is.  Gyorsmoddszereket dolgoztam ki a  snackek
makrokomponenseinek mennyiségi becslésére, melyek alkalmasak a
snackek szénhidrat-, cukor-, zsir-, fehérje-, sotartalmanak elérejelzésére
PLS regresszio alkalmazasaval. Emellett elsként alkalmaztam az iPLS
regresszidt snack matrixra, az energiatartalom mennyiségi becslésére.

Megfeleld teljesitménymutatokkal rendelkezé osztalyozasi modelleket
dolgoztam ki a snackek kiilonb6zé szempontok szerint torténd
osztalyozasara (felhaszndlt siitdolaj, alapanyag, gyartasi orszag, gyartési
technologia), melyekkel els6ként alkalmaztam osztalyozasi modszereket
snack termékek NIR spektralis adatainak vizsgalatara.

Igazoltam, hogy az FT-NIR spektroszkopia alkalmas mind z6ld, mind
porkolt szemes kavé 5-, 4-, 3-CQA, 3,5-diCQA tartalmanak mennyiségi
becslésére, mig zold kavé estén a 4,5-diCQA és a 3-FQA mennyiségi
becslése is sikeres volt. Bizonyitottam, hogy a vizsgalt arabica kavék
eredményei alapjan, nincs egyértelmii kapcsolat a 4,5-diCQA és a 3-FQA
mennyisége, ill. a porkolési szint kozott. Mig a 4,5-diCQA és a 3-FQA
volt szignifikans kiilonbség, addig a tobbi vizsgalt klorogénsav esetén ez
megfigyelhetd volt.

Bizonyitottam, hogy erds, szignifikans pozitiv korrelacio figyelhetd meg
a kavé klorogénsav tartalma és érzékszervi savassaga kozott, azonban
kozepes, de negativ kapcsolat az érzékelt keserliség kozott.

Regresszidos modellt fejlesztettem olyan zold arabica szemeskavék
koffeintartalmanak és pH értékének predikciojara, melyek szarmazasi
hely tekintetében nagy eltéréseket mutatnak.

Bizonyitottam, hogy a PLS regresszi¢ optimalizalasa soran az ortogonalis
jelkorrekcio (OSC) alkalmazasa nagymértékben javitja a becslési



fliggvények teljesitményét. Bizonyitottam, hogy az eredmények
értelmében az intervallum PLS regresszid és a VIP valtozokivalasztas
alkalmazasa nem befolydsolja jelentdsen a modellek teljesitményét a
vizsgalt paraméterekkel dsszefliggésben szemeskavé estén.

A z0ld kévé spektralis adatain eddig nem alkalmazott linearis és nem
linearis kemometriai modszereket (pl. ensemble-, Naive Bayes
algoritmusok, dontési fak stb.) futtattam le. Megallapitottam, hogy a
vizsgalt adatkészlet felhasznalasaval a modellek teljesitoképessége binaris
rendszerekben (Afrika-Amerika, Afrika-Azsia) a legjobb.
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