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RESUMO

Considerando o aumento da producédo e do consumo mundial de frutas e derivados,
h& naturalmente, uma exigéncia maior para qualidade dos produtos, seja pelo
consumidor ou pela rigidez dos 6rgdos de controle, requerendo cada vez mais um
produto seguro e livre de possiveis adulteracfes e/ou fraudes. Dessa forma, a busca
por métodos que auxiliam nas analises requeridas, para garantir a qualidade do
produto, é ampliada e potencializada. Neste contexto, € comum o aumento do nimero
de trabalhos publicados no anseio de solucionar possiveis problemas que interferem
na cadeia produtiva, haja vista a complexidade da matriz estudada e a gama de
interferéncia que a acomete. Pode-se dizer que com o advento dos computadores e
de novos softwares, a quimometria surge como um excelente conjunto de técnicas
para analises de dados de matrizes complexas, possibilitando uma melhor inquiricdo
dos dados amostrais. O presente estudo realizou uma revisao da literatura referente
a aplicacdo dos métodos quimiométricos utilizados na analise de alimentos, com
especificidade a frutas tropicais e derivados, analisando indicadores cientometricos
das aplicacdes das principais técnicas de analise nas matrizes, bem como indicadores
bibliométricos da aplicacdo dos métodos de classificacdo e calibracdo
guimiométricos. Foi utilizado o portal de periodicos da Coordenacdo de
Aperfeicoamento de Pessoal de Nivel Superior (CAPES), para a coleta de dados e a
base de dados da Web of Science, foi a base escolhida para pesquisa, adotamos
metodologias inerentes a bibliometria que possibilitou reunir um maior conjunto de
artigos e analisa-los quantitativamente, frente a tematica. No que se refere a revisao,
podemos perceber que o Brasil € um dos paises com maior numero de publicacoes,
no setor, seguido da China e india, ainda averiguamos que dentre os conjuntos de
artigos analisados no periodo, a Andlise de Componentes Principais (PCA),
Regressado por Minimos Quadraticos Parciais (PLS) e a Andlise de Agrupamentos por
Métodos Hierarquicos (HCA) sdo os métodos mais utilizados no tratamento dos

dados, proporcionado um resultado com maior robustez e confiabilidade.

Palavras-Chaves: Cientometria. Quimometria. Reconhecimento de padrdes.

Calibragao Multivariada.



ABSTRACT

Considering the worldwide increase in the production and consumption of fruits and
derivatives, there is a naturally greater demand for product quality, either by the
consumer or by the rigidity of the control bodies, which increasingly requires a safer
product, free from possible adulteration or fraud. Therefore, the search for methods
that help in the required analyses, to guarantee the quality of the product, is expanded
and enhanced. In this context, it is common to increase the number of articles
published, aspiring to solve possible problems that interfere in the production chain,
given the complexity of the studied matrix and the range of interference that affects it.
It is known that with the advent of computers and new software, chemometrics
emerges as an excellent set of techniques for analyzing data from complex matrices,
enabling a better inquiry into sample data. This article carried out a literature review
regarding the application of chemometric methods used in food analysis, with
specificity in tropical fruits and derivatives, analyzing scientometric indicators of the
applications of the main analysis techniques in matrices, as well as bibliometric
indicators of the application of chemometric classification and calibration methods. The
journal portal of the Coordination for the Improvement of Higher Education Personnel
(CAPES) was used for date collection and the Web of Science database was the
chosen base for research. We adopted methodologies inherent to bibliometrics that
made it possible to gather a larger set of articles and analyze them quantitatively,
considering the theme. Regarding the review, we can see that Brazil is one of the
countries with the highest number of publications in the sector, followed by China and
India. We also found that, among the sets of articles analyzed in the period, Principal
Component Analysis (PCA), Partial Least Square Regression (PLS) and Cluster
Analysis by Hierarchical Methods (HCA) are the most used methods in data

processing, providing a result with greater strength and reliability.

Key words: Scientometry. Chemometric. Pattern Recognition. Multivariate

Calibration.
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1 INTRODUCAO

Buscando a conscientizacao da populacéo sobre os beneficios nutricionais e a
reducdo de desperdicio de alimentos, em especial os pereciveis, a ONU estabeleceu
0 ano de 2021 como o ano Internacional das Frutas e Hortalicas, considerando sua
enorme relevancia para a economia e saude da populacédo, haja vista sua riqueza em
vitaminas, minerais e compostos bioativos, que estdo diretamente relacionadas com
a prevencdo de diversos tipos de doengas como as cardiovasculares, cancer e
obesidade (BRASIL, 2008).

A OMS (Organizacdo Mundial de Saude) recomenda um consumo diario de
frutas, verduras e legumes de 400 gramas, no minimo, na perspectiva de prevenir o
aparecimento de doencas crdnicas ndo-transmissiveis, este quantitativo é o
equivalente a 5 porcoes diarias de frutas. No entanto, mesmo o Brasil sendo um dos
maiores produtores do setor, cerca de 90 % dos brasileiros consomem muito menos
gue isto (SOUZA, CEMBRANEL , et al., 2019).

A comercializagéo de produtos pereciveis €, em geral, um enorme desafio para
o setor de alimentos, exigindo a adequacao para as questdes de ordem sazonais,
assim como com o amadurecimento dos frutos e/ou tempo de consumo reduzido para
alguns derivados em relacao a outros produtos alimenticios, o que pode comprometer
a qualidade dos produtos em seus aspectos fisicos, quimicos e nutricionais.
Entretanto, realizar analises de produtos alimentares com énfase na garantia da
gualidade dos produtos ndo é uma tarefa simples, visto que para amostras biologicas
a propria complexidade da matriz dificulta a sua avaliacdo, requerendo métodos
analiticos caros, lentos e laboriosos.

Na perspectiva de superar 0s inconvenientes supracitados, diversos métodos
analiticos sdo propostos na literatura, dentre os quais se destacam 0s nao-invasivos,
nao-destrutivos, de baixo custo e rapidos. Porém, muitas destes métodos necessitam
de um grande volume de varidveis a serem analisados. Assim, para permitir um
tratamento adequado de um grande conjunto de dados faz-se necessario 0 uso de
ferramentas quimiométricas.

Devido a enorme relevancia das ferramentas quimiométricas para analise e
controle de qualidade de frutas tropicais, este trabalho buscou estudar o perfil das

publicacdes que utilizam as ferramentas quimiométricas para avaliacdo da qualidade
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em frutas tropicais, por meio de indicadores cientométricos. Possibilitando entender
guais as vertentes seguidas pelos pesquisadores, bem como as possiveis lacunas

existentes na tematica, dentro da area de quimica analitica.
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2 OBJETIVOS

2.1 OBJETIVO GERAL

> Investigar indicadores cientométricos na area de quimiometria com

aplicacado em analise de frutas tropicais e derivados

2.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS

> Elaborar indicadores cientométricos a partir de dados bibliograficos
estruturados de publicacdes cientificas que apliquem métodos quimiométricos em
analise de frutas tropicais e derivados

> Demostrar a aplicabilidade dos algoritmos quimiométricos de
classificacdo e calibracdo no tratamento e interpretacdo de dados em amostras de
frutas tropicais e derivados através de seu uso em publicacdes cientificas.

> Demostrar a aplicabilidade de métodos instrumentais na analise de

frutas tropicais e derivados.
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3 REFERENCIAL TEORICO

3.1 CONCEITOS FUNDAMENTAIS

3.1.1 A Cientometria

A cientometria pode ser definida como o estudo da afericdo do conhecimento
cientifico e tecnoldgico, utilizando-se de ferramentas da matematica e estatistica, com
intuito de avaliar e quantificar os dados referentes a producédo cientifica de uma
determinada area ou grupo de pesquisa, ou de um determinado pais. A fim de gerir e
organizar as informacdes produzidas, elaborando indicadores fidedignos para
mensurar 0os dados. Seu surgimento, remota ao pos-segunda guerra, em paises da
Europa, como Holanda, Reino Unido e a Antiga Unido Soviética, haja vista o
pioneirismo destes na averiguacdo da producdo cientifica (PARRA, COUTINHO e
PESSANO, 2019).

A cientometria se apresenta, dentro dos estudos métricos da informagéao, como
uma area ou campo interdisciplinar, capilarizando-se pelos mais diversos campos de
conhecimento, haja vista a sua versatilidade de analise do progresso cientifico, o que
lhe confere a patente da ciéncia da ciéncia. Para PRICE, 1963, foi necessario analisar
estatisticamente os textos cientificos, devido aos impactos ocasionados com o
aumento exponencial das informacdes produzidas.

Neste contexto, a cientometria assume um importante papel na tomada de
decisbes, no ambito da gestdo da ciéncia, uma vez que pode ser utilizada por
Governos e Instituicdes de pesquisa como instrumento norteador no fomento do
desenvolvimento cientifico e tecnoldgico (SILVA e BIANCHI, 2001).

Dentre o conjunto de possibilidades que a cientometira proporciona analisar
podemos citar: aspectos estatisticos da linguagem e frequéncia de citacéo de frases,
caracteristicas da relacdo autor-produtividade, caracteristicas das publicacées,
analise de citacbes, uso da informacédo registrada obsolescéncia da literatura,
crescimento de literaturas especializadas, andlises de bases de dados, definicdo e
medida da informagé&o, andlises de novos conceitos (TAGUE SUTCLIFFE, 1992).
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3.1.2 O fruto

O temo “fruta” € uma designacao coloquial, cujo sentido nos remete a frutos
doces e comestiveis. O fruto € proveniente do amadurecimento de um ou mais
ovarios, que possuam as sementes formadas, podendo ser compostos de outras
partes da flor, como: pedunculo, receptaculo, calice e bracteas, possuindo a fungéo
de estruturas acessorias do fruto (THOMAZ, SILVA , et al., 2009).

Caracteristico das angiospermas, o fruto protege o 6vulo fecundado até a sua
maturacado e, a partir dai, passa a participar ativamente na dispersao das sementes,
atraindo animais ou por outros meios (THOMAZ, 2009). Alguns frutos ndo apresentam
sementes, estes frutos sdo denominados partenocarpicos e caracterizam-se pelo
amadurecimento precoce dos ovarios, a exemplo das bananas cultivadas (RAVEN,
EVERT e EICHHORN, 2014).

Constituem o fruto, o tecido pericarpo e uma ou mais sementes, subdividindo-
se em epicarpo, mesocarpo e endocarpo. O epicarpo sendo a camada mais externa
proveniente da epiderme externa da parede ovariana, 0 mesocarpo, normalmente é
a parte comestivel da “fruta”, sendo esta camada a intermediaria proveniente do
mesdofilo carpelar, geralmente possui grande espessura, acumula ou ndo, reservas
nos frutos carnosos ou secos. O endocarpo constitui a camada mais interna
proveniente da epiderme interna da parede ovariana, esta camada esta em contato
com as sementes, formando caro¢co (nas drupas) ou parte comestivel como as
laranjas. (THOMAZ, SILVA , et al., 2009).

3.1.2.1 Classificacao

Em relacdo a classificacdo das frutas, é necessario considerar as diversas
formas e necessidades que o mercado possui para organiza-las e classifica-las,
embora muitas vezes, este arranjo nao esteja relacionado com a classificagéo
botanica, podendo ser adotado como parametro a sua origem regional, abrangéncia
em um determinado pais e/ou continente e localizacdo tropica. Assim, s&o
consideradas espécies tropicais, aquelas cuja origem ou adaptacéao esteja relacionada
a Zona Tropical, esta que se localiza nas baixas latitudes entre as areas proximas dos
Trépicos de Cancer e de Capricornio (JOIA e GOETTMES , 2012).
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SUDHEER, 2007, propde uma classificacdo, para os frutos, de acordo com
suas caracteristicas edafocliméticas as quais sao cultivadas, dividindo-se em: frutos
de clima temperado, de clima subtropical e de clima tropical, este podendo ser
classificado de conforme o grupo, a ordem e a familia, aos quais as espécies
pertencem (SUDHEER e INDIRA, 2007). Os frutos podem ser classificados em:

»  frutos de climatemperado:

. pomaceas: pera, maca;

. frutas de caroco: péssego, damasco, cereja, ameixa, nectarina,;

. pequenas frutas ou bagas: framboesa, amora-preta, morango, mirtilo, uva;

»  frutos de clima subtropical:

. frutas citricas: toranja, lima, liméo, laranja, mandarinas;

" frutas ndo citricas: figo, abacate, kiwi, roma;

»  frutos de climatropical:

" abacaxi, maméao papaia, manga, banana, caju, goiaba, sapoti, maracuja,

acerola, coco, umbu, guarana, acai.

Para GAZZOLA, a classificacdo de mercado, ndo estd relacionada com a
classificagdo botanica ou agronémica das frutas ou hortalicas, porém provém de uma
adaptacao da classificacdo de commodities da FAO (2003a). Os grupos se dividem
em: 1. Frutas de Clima Tropical + meldo e melancia; 2. Frutas de Clima Temperado;
3. Pequenas Frutas; 4. Citricos; 5. Nozes + Frutas Secas.

3.1.2.2 Producgao e mercado de frutas tropicais

A fruticultura de espécies de clima tropical esta muito difundida na América do
Sul com alto valor agregado, existindo inUmeros plantios instalados por diversos
paises, tais como: Brasil, Equador, Argentina, Uruguai etc. Essas espécies possuem
uma excelente adaptacdo em regides com meédia anual de temperatura superior a
22°C, com precipitacdo homogeneizada durante as estacdes do ano e nao tolerando
periodos longos com temperaturas baixas (FRONZA e HAMANN, 2015).

O Nordeste brasileiro € a regido com maior producédo de polpa de frutas do pais,
sendo o Ceard o estado com maior destaque no setor, conquistando, inclusive, o
mercado internacional. Mais da metade da producdo do Ceara € negociada com

demais estados da regido Nordeste, destacando-se: Paraiba (25%), Rio Grande do
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Norte (13%), Bahia (13%), Pernambuco (13%), Piaui (6%) e Maranhdo (6%). Os
outros estados onde ha venda de produtos do setor sdo Amazonas, Sao Paulo, Distrito
Federal e Minas Gerais, todos com 6% da producdo (ABRAFRUTAS, 2020). Vale
ressaltar que o mercado de frutas tropicais possui um enorme potencial na geracéo
de emprego e renda (ABRAFRUTAS, 2020).

As frutas com maior producéo nacional sdo laranja, banana, abacaxi, uva, maca
e mamao. Contudo as polpas de frutas com maior procura, tanto no Nordeste do Brasil
guanto em outros paises sao: goiaba, maracuja, acerola, graviola e manga. Todavia,
€ crucial para produtores e consumidores que estes produtos e/ou seus derivados
possuam sua qualidade garantida. Neste ambito, bons métodos de andlises tornam-
se primordiais para imprimir confiabilidade na qualidade dos produtos. Assim, 0 uso
de novos métodos analiticos, ndo-destrutivos, ndo-invasivos, de baixo custo, que
tornam as analises mais rapidas e precisas estdo sendo testados visando atender esta
demanda que é cada vez maior. Entretanto, devido a complexidade da matriz
estudada, muitas destas técnicas analiticas apresentam um grande volume de
variaveis a serem analisados, ndo sendo possivel determinar com apenas uma
técnica.

Por fim, para obter um tratamento adequado de um grande conjunto de dados,
considerando a complexidade das amostras em termos de quantidade de substancias
guimicas presentes, faz-se necessario o uso de ferramentas matematicas e
estatisticas, denominadas de quimiometria, que facilitem o tratamento adequado dos

dados.

3.2 QUIMIOMETRIA

Segundo (FERREIRA, 2015), a quimiometria pode ser definida como a
interseccédo de trés grandes areas a quimica, matematica e estatistica. Haja vista sua
interdisciplinaridade e a forma que dialoga com outras areas da ciéncia, esta definicdo
ganha respaldo se consideramos a afirmacao que define a quimiometria como sendo
a administracdo e processamento de informacées de natureza quimica. (CHRETIEN,
2003).

Com a modernizacdo das técnicas instrumentais advindas em partes, da

insercdo de microcomputadores e microprocessadores aos laboratorios quimicos, foi
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possivel obter uma grande quantidade de dados quimicos. Com esta possibilidade,
conjuntos de dados mais complexos foram obtidos, devido a multicolinearidade dos
dados, influéncia de fatores fisicos, estruturais e fisico-quimicos diversos nas
moléculas presentes nas amostras (OZAKI, MCCLURE e CHRISTY, 2007). A
guimiometria surge, portanto, com a funcao de ajustar as ferramentas matematicas e
estatisticas, na perspectiva transformar os dados analiticos, oriundo das modernas
técnicas instrumentais, em informacdes uteis (NETO , SCARMINIO e BRUNS, 2006).

Esta area da quimica analitica, busca explicar questées quimicas a partir de
métodos estatisticos e mateméticos. Com a modernizagdo das técnicas instrumentais
advindas da insercado de microcomputadores e microprocessadores aos laboratérios
guimicos, ocasionaram uma gama de dados mais complexos, criando a necessidade
do surgimento de novas técnicas a fim de relacionar os sinais obtidos com os
resultados desejados (NETO , SCARMINIO e BRUNS, 2006).

Pode-se dividir a quimiometria em 3 (trés) conjuntos de ferramentas:
planejamento de experimentos, calibragcdo multivariada e reconhecimento de padrdes
(NETO , SCARMINIO e BRUNS, 2006).

3.2.1 Planejamento de experimentos

O planejamento € o processo de arquitetar e conduzir um experimento,
incluindo a sua implantacéo, de forma que seja possivel recolher dados que possam
ser analisados, usando metodologias estatisticas apropriadas, e que conduzam a
conclusdes validas e objetivas, com intuito de construir uma linha de pensamento
l6gico e cientifico, podemos dizer que € a etapa inicial do processo (NETO ,
SCARMINIO e BRUNS, 2006).

Nesta é&rea pretende-se encontrar as variaveis que mais afetam um
determinado processo, bem como a interacdo entre elas. Os métodos de
planejamento oferecem um rendimento maior do processo mesmo com uma qualidade
reduzida de experimentos (RIBEIRO, BARBOZA, et al., 2007).

Os planejamentos do tipo fatorial sdo um dos mais empregados na area
académica por se tratar de métodos simples e eficientes, entretanto existem diversas
opc¢Oes a serem selecionadas de acordo com a aplicabilidade desejada (OLIVEIRA ,
2018).
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3.2.2 Calibragdo multivariada

Quando se realiza uma analise em uma amostra quimica, na maioria das vezes,
temos como objetivo determinar a concentracdo das espécies quimicas em questao.
No entanto, a concentracdo ndo € uma grandeza medivel diretamente, devendo ser
estimada por meio da medida de uma propriedade fisica ou fisico-quimica da amostra
com a qual o analito se correlacione. O procedimento matematico e estatistico usado
para relacionar medidas com a quantidade de um dado constituinte ou parametro é
chamado calibracdo (GOMES, 2012).

A calibracdo multivariada, vislumbra a construcdo de modelos quantitativos a
partir de grande quantidade de variaveis. Tais modelos relacionam dois conjuntos de
dados, o conjunto de medidas instrumentais, representadas na matriz X, de variaveis
independentes e o conjunto dos valores de teores de analitos ou propriedades de
interesse das amostras, representados no vetor y (se for uma Unica variavel), ou na
matriz Y, (se forem varias), de variaveis dependentes (FERREIRA, 2015).

O processo de calibragcdo ocorre mediante duas etapas realizadas. A primeira
etapa € a modelagem, que é estabelecida uma relagdo matematica entre X e Y para
um grupo de amostras representativas contidas no chamado conjunto de calibrag&o.
A segunda etapa, que € a etapa de valida¢ao ou previsdo, em que o modelo construido
€ utilizado para prever a concentracdo das novas amostras independentes
(FERREIRA, 2015).

3.2.3 Reconhecimento de padrdes

Sao técnicas que possibilitam classificar e agrupar amostras de acordo com
suas semelhancas e/ou diferencas. Os métodos de reconhecimento de padrbes
podem ser aplicados para objetivos distintos, como por exemplo, a analise exploratéria
de dados, a classificacdo de amostras e a resolucéao de curvas (NETO , SCARMINIO
e BRUNS, 2006).

Os métodos séo divididos em: Métodos néo supervisionados, que visam reduzir
a dimensionalidade dos dados sem qualquer treinamento pré-definido, ndo sendo
necessario informacgdes previas sobre as amostras; e Métodos supervisionados, que
classificam o objeto em classes pré-definidas de acordo com suas caracteristicas.

Para isso, as amostras devem ser divididas em um conjunto de treinamento
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representativo e um conjunto de teste formado por amostras independentes
(FERREIRA, 2015).

Os métodos nao-supervisionados mais utilizados s&o a Analise de
Componentes Principais (PCA, do inglés “Principal Component Analysis”) e a Analise
de Agrupamentos por Métodos Hierarquicos (HCA, do inglés “Hierarchical Cluster
Analysis”). Ja os métodos supervisionados, comumente utilizados sdo: Modelagem de
Classes por Componentes Principais (SIMCA, do inglés “Soft Independent Modelling
of Class Analogies”), K-ésimo Vizinho Mais Proximo (KNN, do inglés “K-Neighbor
Nearest”), Analise por Discriminante Linear (LDA, do inglés ‘Linear Discriminant
Analysis”) e a Regressao por Minimos Quadrados Parciais associadas a analise
discriminante (PLS-DA, do inglés “Partial Least Squares — Linear Discriminant
Analysis”) (FERREIRA, 2015).

3.3 QUIMIOMETRIA E APLICACOES A AREA DE ALIMENTOS

O uso do conjunto de ferramentas quimiométricas tem se difundido na analise
de alimentos. As técnicas mais aplicadas neste setor estdo, normalmente, associadas
a métodos classicos. No entanto, a busca por técnicas que possibilitem andlises
menos laboriosas tem levado os pesquisadores ao desenvolvimento de novas
metodologias. Assim, os métodos instrumentais modernos, potencializam um
deslocamento de polaridade das aplicacbes no setor, haja vista os beneficios e
facilidade do uso.

Dentre os métodos instrumentais mais utilizados podem ser citados:
espectroscopia de infravermelho por transformada de Fourier (FTIR), espectroscopia
de infravermelho proximo (NIR) e infravermelho médio (MIR), técnicas
cromatograficas como cromatografia gasosa - espectrometria de massa (GC-MS),
cromatografia liquida de alto desempenho (HPLC), ressonancia magnética nuclear
(NMR), ressonancia de spin eletrénico (ESR), reacdo em cadeia da polimerase (PCR),
ensaios enzimaticos (ELISA), técnicas baseadas em DNA e is6topos- espectrometria
de massa de razdo (IRMS) com alta precisdo de medicdo (KATERINOPOULOU |,
KONTOGEORGOS, et al.,, 2020). Observou-se na literatura 0 uso das técnicas
analiticas relacionadas ao estudo de metabdlitos, adulteracdo, fraudes e

rastreabilidade de frutas e derivados.
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3.3.1 Métodos quimiometricos aplicados na analise metabdlica de frutas

tropicais

A metaboldmica é a ciéncia que estuda as alteragdes dos metabdlitos e faz
parte do conjunto das ciéncias dmicas, que buscam compreender o funcionamento,
celular dos organismos e suas alteracdes bioldgicas. A metaboldmica vem sendo
aplicada em diferentes areas do conhecimento, como analises clinicas, alimentos e
nutricdo, esportes, ambiental, toxicologia forense, analise de organismos patolégicos
(parasitas, bactérias, fungos), entre outras (CANUTO, COSTA, et al., 2018).

No entanto, devido a enorme variedade quimica de metabolitos, com
concentracdo distinta em um organismo biolégico torna-se impossivel realizar a
cobertura de todos 0os compostos apenas com uma determinada técnica. Desse modo,
os dados obtidos dos estudos sdo tratados com o uso de multiplataforma de andlise
possibilitando uma maior abrangéncia em termos de substancias quimicas detectadas
(DUNN e ELLIS, 2005). Considerada a impresséo digital das plantas, a metabolémica
vem sendo utilizada para comparar e identificar plantas da mesma espécie, genotipos
diferentes e interag&o planta-herbivoros (BUNDY, DAVEY e VIANT, 2018).

A NMR e a MS apresentam-se como as técnicas mais utilizadas nos estudos
metabolémicos, propiciando informacdes de varias espécies quimicas (BECKONERT,
2007). Entretanto, FT- IR mesmo apresentando um enorme potencial devido ao seu
baixo custo, € menos usada (CANUTO, COSTA, et al., 2018). Na literatura, diversos
estudos relatam a importante contribuicdo das técnicas de GC-MS como uma das
técnicas mais sensivel e importante na identificacdo e quantificacdo de compostos
bioativos naturais, carboidratos, flavonoides, bem como lipidios, compostos fendlicos
vitaminas entre outros (DONNO, MELLANO, et al., 2020).

Huigang, 2020, apontaram que nos diferentes estagios do desenvolvimento do
fruto da banana xiangfen, foram identificados 655 metabdlitos de diversas classes de
compostos. Estes resultados foram obtidos usando a técnica ESI-LC-MS/MS
operando em um modo de ion positivo. Um ensaio de agrupamento hierarquico de
mapa de calor foi usado para produzir uma visdo geral das mudancas metabolémicas
dindmicas nos trés estagios de desenvolvimento (HU, WANG, et al., 2020). Para este
estudo, os dados foram tratados com PCA e andlise discriminante de minimos

guadrados ortogonais parciais (OPLS-DA, do inglés “Orthogonal Partial Least Squares
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- Discriminant Analysis”) e foi possivel separar os distintos estagios de
desenvolvimento da fruta.

Zhang, 2020, realizou estudo metabolémica para analisar a qualidade e as
mudancgas metabdlicas ocorridas no coco pos-colheita, durante seu armazenamento
e as principais causas de suas deterioracdes, fomentando base teorica para a
preservacdo do coco fresco apos a colheita. Foi realizado uma triagem de metabdlitos
correlacionando-os com o periodo de pds-colheita, armazenadas por 0 a 6 semanas.
As amostas foram medidas usando UPLC-MS/MS. Neste estudo foi realizado o
autoescalonamento e centralizagdo na média dos dados. Foram utilizados para
tratamento dos dados PCA, PLS-DA e OPLS-DA, revelando que o metabolismo dos
aminoéacidos € uma das principais causas da deterioracéo dos frutos.

De acordo com a literatura, pode-se dizer que as técnicas quimiométricas tém
sido bastante aplicadas para andlises de metabdlitos, como carambola (RAMADAN,
WESSJOHANN, et al., 2020), banana (WANG, ERASMUS, et al., 2020), dentre outros
(WANG, GAO, et al., 2019).

3.3.2 Quimiometria aplicada na analise de adulteracédo e fraudes de derivados

de frutas tropicais

O termo “fraude alimentar” € um termo genérico, normalmente utilizado para
definir acdes intencionais de substituicdo, adicdo, adulteragcdo ou deturpacdo de
alimentos, ingredientes ou embalagens; ou declaracdes falsas de cunho enganoso
sobre determinado produto, com finalidades lucrativas, sendo mais bem definido como
falsificacdo de alimentos. A fraude alimentar ndo se caracteriza como "adulteracao”
ou “identificacdo incorreta” quando estdo relacionados a atos como evasao fiscal e
contrabando (SPINK e MAYER, 2011).

O Ministério da Agricultura, Pecuaria e Abastecimento (MAPA) é responsavel
no Brasil pelo registro, padronizacdo, classificacdo, inspecdo e fiscalizacdo da
producdo do comércio de bebidas, considerando seus aspectos tecnoldgicos e
padrbes de qualidade conforme Lei n° 8.918 de 1994 (BRASIL, 2020). Embora os
marcos regulamentadores estejam implementados pelo MAPA e adotados pelas
indastrias de alimentos, a fiscalizagcéo é crucial para garantir a qualidade do produto,
evitando a contaminacao e possiveis fraudes ou adulteracfes, garantindo o direito do

consumidor, para que este ndo seja lesado.
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Os métodos utilizados para quantificar a qualidade das polpas e sucos de frutas
normalmente sdo tradicionais com a utilizacdo de reagentes e solventes quimicos,
podendo causar danos ao manipulador e poluir o meio ambiente. Estes métodos sao
dispendiosos e demandam tempo até o resultado, produzem uma grande quantidade
de residuos e requerem analistas treinados para a sua realizacdo (ALAMAR
CARAMES , et al., 2016).

Desta feita, a espectroscopia no IR se apresenta como uma excelente
alternativa para superar os inconvenientes supracitados, mas € necessario o auxilio
de ferramentas quimiométricas para o tratamento dos espectros coletados pois
possuem uma grande quantidade de informacgéo. Segundo Alamar, 2019, as técnicas
guimiometricas PCA e PLS, dentre outras, tém auxiliado na construcéo de cartas de
controle, que possuem elevada importancia na manutencao do padrédo de qualidade
das polpas.

Richardson et al (2019) aplicaram NMR-1D em combinacdo com quimiometria
para quantificar a adulteracdo de agua de coco fresca por agua-acucar. Foram
analisadas 45 amostras por PCA e PLS. Os resultados mostraram uma quantificacao
altamente sensivel, com um limite de deteccao de adulteracdo com acucares de 1,3%
e um erro quadratico meédio de predicdo de 0,58% (RICHARDSON, MUHAMADALI, et
al., 2019).

Hodiernamente, € comum a comercializacdo de bebidas mistas, sobretudo
néctares, com a composi¢do de mais de uma fruta. No entanto, e em muitos casos,
sdo adicionadas frutas de menor custo comercial ou com caracteristicas sensoriais
que nao impactem no produto.

Assim, a presenca da fruta deve ser confirmada para garantir a autenticidade
dos produtos que sdo comercializados como puros e evitar possiveis fraudes (SORIA
et al., 2008). Segundo Miaw et al (2018), nos ultimos dez anos, diferentes técnicas
analiticas vém sendo aplicadas a analise de fraudes em bebidas a base de frutas,

conforme relacionado na Tabela 1.
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Tabela 1: Técnicas analiticas para andlise de fraudes em bebidas a base de frutas.

Técnica Tipo de andlise Pais Referéncia
Adulteracdo com limao, toranja Abad-Garcia et

HPLC — DAD e tangerina em suco de laranja  Espanha al.,2014

Nuncio —

Adulteragdo com uva e Jauregui et

GC - MS péssego em suco de roma Espanha al.,2014
Autenticacdo de sucos de lim&o Guyon et al.,

HPLC — IRMS e lima Franca 2014

PCR Deteccéo de uva, morando e

convencional laranja em sucos de frutas China Han et al.,2012

PCR emtempo Adulteragcdo com tangerina em

real suco de laranja Espanha Pardo, 2015
Deteccdo de adicdo de agua

Espectroscopia em suco de uva e suco de Boggia et al.,

UV-VIS maca em suco roma Italia 2013
Adulteracdes por diluicdo com

Espectroscopia xaropes de glicose, frutose e Reino

FT-IR sacarose em sucos de laranja Unido Ellis et al., 2016

Espectroscopia Deteccéo de uva concérdiaem  Estados Snyder et al.,

FT-IR blends de suco de uva Unidos 2014

Fonte 1: Extraido e adaptado de MIAW, 2018.

3.3.3 Quimometria aplicada no rastreamento geografico de frutas tropicais e/ou

seus derivados

No ano de 2002 foi adicionado ao regulamento 2081/92 da Comunidade
Econdmica Europeia, 0 conceito de rastreabilidade, distinguindo-se duas classes de
nomes geograficos, denominacfes de origem protegidas (DOP) e indicacbes
geograficas protegidas (IGP). Diversos paises apresentam legislacdo que protegem
seus produtos de carater alimentar que remontam a cultura de suas respectivas
nagdes (FURIA, NACCARATO, et al., 2011).

No Brasil, segundo Oliveira (2018), o Instituto Nacional de Propriedade
Industrial (INPI) busca a valorizagdo e reconhecimento de produtos de carater
regionais sendo o responsavel pelo selo de indicacdo geogréfica (IG) com duas

categorias: (DO) Denominacédo de Origem e a Indicacdo de Procedéncia (IP).
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Os métodos multivariados de analise de dados representam uma ferramenta
estatistica util para diferenciar as variedades de frutas, com relatos, na literatura, de
utilizacao, para classificacédo, de diversas frutas e subprodutos como melédo, tomate e
suco de frutas citricas (CHANDRASEKARAN, PANIGRAHI, et al., 2019).

Estudos descrevem o uso da espectroscopia UV-VIS, como teste na distingao
do xarope de tamara e o0 melaco da roma, podemos citar ainda 0 seu uso em diversos
outros produtos fraude da carne caracterizada pela adicdo de ingredientes ndo a base
de carne, incluindo sais, carragenina, maltodextrina e colageno, bem como para
autenticagdo do mel unifloral, usando a espectroscopia ATR-FTIR (FIORINO,
GARINO, et al., 2018).

Para Fiorino (2018) a autenticidade e rastreabilidade € de suma importancia em
toda a cadeia produtiva, desde a matéria-prima até produto. Uma certificacao
geografica além de agregar valor ao produto possibilita ao consumidor mais
seguranca, na qualidade e autenticidade (FIORINO, GARINO, et al.,, 2018). Os
métodos empregados na identificacdo geografica de um produto devem ter como
caracteristicas maior rapidez e menor custo. Diversos estudos relatam o uso da
espectroscopia combinada a ferramentas quimiometricas multivariadas, como uma
excelente opgao para avaliar a qualidade de frutas e seus subprodutos. (MIAW,
ASSIS, et al., 2018)

Katerinopoulou et al (2020) em um estudo de revisdo apresentaram 0 uso da
guimometria na rastreabilidade geografica de varios produtos, como batata, alface,
pimenta, tomate, cebola, arroz, farinha, cereais, laranjas, ervas, azeite, mel, frutos do
mar, carnes, leites entre outros. Contudo, algumas técnicas tornam possiveis a
identificacdo de adulterantes nas amostras, bem como podem revelar indicacdes
geogréficas (ALAMAR , CARAMES , et al., 2016). Neste ambito também foram
utilizadas as técnicas cromatograficas e espectrométricas para determinar impressao
digital para a indicacdo geografica (GONZALVES, LLORENS, et al., 2009)
(RODRIGUEZ, LAVILLA e BENDICHO, 2010).

A técnica de impressao digital se apresentou muito eficaz para a rastreabilidade
dos produtos ndo se concentrando em um composto especifico, permitindo uma
triagem inicial rapida para detectar diferencas entre as amostras. Em termos de
técnicas quimiométricas, PCA e HCA sao aplicadas para o tratamento dos dados
gerados nas analises (DONNO, MELLANO, et al., 2018). NUNEZ (2020), realizou
estudo para determinar de impresséo digital por HPLC-UV néo direcionado, visando
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a classificagdo e autenticacdo de amostras de café (trés conjuntos de amostras de
café). Foram usados como métodos quimiométricos PCA e PLS-DA e PLS quantificar
adulteracdes de amostras. Araujo et al (2017) desenvolveram um método por imagens
digitais e quimiometria para identificar adulterantes em acai, modelando os
histogramas obtidos por DD-SIMCA OC-PLS.
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4 METODOLOGIA
4.1 PESQUISA BIBLIOGRAFICA

Foi realizada a pesquisa bibliografica dos artigos indexados na plataforma da
Web of Science utilizando a correlacdo de associacdo dos termos 1 e 2 nos

indexadores titulo, resumo e palavras-chave, conforme tabela abaixo:

Tabela 2 — Termos de indexag¢ao usados na pesquisa bibliogréfica

Termo de Indexacao 1 Booleano  Termo de Indexacéo 2
Tropical fuit
Tropical fruit pulp
Tropical fruit juice
Pineapple fruit
Acerola fruit

Acai fruit

Caja fruit
Cashew fruit
Coconut fruit
Guava fruit
Guarana fruit
Soursop fruit
Orange fruit
Lemon fruit
Mango fruit
Passion fruit
Papaya fruit
Umbu fruit

Pattern recognition

Multivariate calibration AND

Classification Chemometric

Fonte 2: Prépria, 2021.

Ressalve-se que ndo foram feitas limitacdes ao ano de publicacéo ou, titulo da

revista para selecao dos artigos.
4.2 ANALISE DOS ARTIGOS COM AUXILIO DO PROGRAMA VOSVIEWER
O conjunto de artigos gerados foram baixados em formato de texto simples (txt),

permitindo analise no programa “VOSviewer. Esta ferramenta possibilita a construgcéo

e visualizacdo de redes cientométricas por autores, ano, area de conhecimento,
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métodos quimiométricos, métodos analiticos, autores por instituicdes relacdo de
cocitacoes e revistas.

As redes de correlacfes geradas foram analisadas e quantificadas elencando as
conexdes dos descritores, coautores e tendéncias do uso dos métodos analiticos e
das ferramentas quimiométricas ao longo dos anos, bem como suas aplicagfes nas

matrizes estudadas.
4.3 AVALIAQAO DO GRAU DE IMPORTANCIA DE ARTIGOS
Foi realizado uma avaliacdo do grau de importancia de cada um dos artigos

para a tematica estudada, seguindo a equacéo InOrdinatio (PAGANI , KOVALESKI e
RESENDE , 2015), indicada abaixo:

InOrdinatio = (%) + (a x (10 — (Research Year — Publish Year)) + (Ci) Eq.1

Em que:

a. IF — Fator de impacto;

b. a - fator de ponderacgéo que varia de 1 a 10 atribuido pelo pesquisador
C. Research Year — ano que a pesquisa foi desenvolvida;

d. Publish Year — ano que o artigo foi publicado;

e. Ci - numero de vezes que o artigo foi citato, na base em estudo.
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5 RESULTADOS

5.1 INDICADORES CIENTOMETRICOS

A pesquisa bibliografica, conduzida no periodo de janeiro a agosto de 2021,
inicialmente permitiu selecionar 375 artigos, na base de dados da Web of Science,
seguindo as condicfes indicadas na metodologia. A distribuicdo dos artigos nos
termos de busca seguiu 0 expresso na Tabela 3. Salienta-se que o segundo item de
indexacao (tropical fruit) representa todas as possibilidades de termo de indexagéao 2.

Tabela 3: Resultado das buscas por descritores.

Quantidade de Artigos
ID Termos de busca artigos alinhados ao  Descartados
(resultados) tema
Pattern recognition and
I tropical fruit 63 22 41
Multivariate calibration
Il and tropical fruit 43 32 11
Classification
chemometric and
[l tropical fruit 269 21 248
Total de artigos 375 75 300

Fonte 3: Prépria, 2021.

Em uma primeira andlise dos artigos foi realizada a leitura dos titulos, palavras-
chave e resumos, considerando a correlacéo dos termos de indexacao e os elementos
textuais descritos em cada trabalho (alinhamento). Foram descartados 300 artigos nédo
alinhados ao tema, baseando-se nos itens estudados das publica¢des (resumo, titulo
palavras-chave). A avaliacdo de adequacao dos artigos ocorreu diretamente na base
da WoS possibilitando exportar os dados nos arquivos de formato de texto simples
(txt), RIS, Excel e arquivo delimitado por tabulacdo, que foram obtidos na pesquisa
bibliografica desenvolvida neste trabalho.

Apoés analise dos dados coletados, foi possivel tracar um panorama de
publicagdes, ao longo do tempo. E digna de nota a baixa quantidade de artigos
encontrados na base de dados estudada (Web of Science) que continham os termos
indexados, com apenas 75 artigos alinhados ao tema. Isto pode ser resultado de
publicacdes em revistas que nao estao indexadas na base de dados como perspectiva

mais provavel em relacdo a desatencdo da comunidade cientifica de pesquisadores
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de paises que possuam clima tropical. Pode ser observado na Figura 1, que a base
de dados possui informacdes sobre artigos que continham os termos indexados a
partir de 1996. O numero de publicacbes mantém-se estavel até 2010 e cresce até
2021.

Figura 1 - Indicadores de producédo cientifica de métodos quimiométricos aplicados
em andlises de frutas tropicais e derivados.
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Fonte 4: Propria, 2021.

O crescimento na quantidade de publicacées pode estar relacionado com as
mudancas na alimentagao da populacdo e com 0 aumento da producao e consumo,
imputando ao mercado a necessidade de estudos de melhoria da qualidade do
processo produtivo. Estes fatores geram a necessidade de métodos analiticos mais
precisos, exatos e de menor custo.

Em termos dos paises das instituicbes promotoras das publica¢cdes cientificas
em quimiometria aplicada em analise de frutas tropicais e seus derivados, indexados
na WoS, destaca-se o Brasil com o maior numero de publicacdes, seguida de Italia,
China, EUA, india e Espanha que juntos chegam a cerca de 64% dos trabalhos
publicados no mundo. Como podemos observar na Figura 2.
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Figura 2: Indicadores de perfil bibliométricos dos principais paises com artigos
indexados na base WoS.

Indicadores de perfil dos principais paises
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Fonte 5: Prépria, 2021.

O Brasil além de apresentar a maior contribuicdo no quantitativo de publicacdes
€ 0 pais que obteve o maior numero de citagdes em seus trabalhos. No entanto a Italia
apresenta o maior indice de impacto (h-index). Como pode ser observado na Tabela
4. A China, por sua vez, apresenta um h-index de destaque afirmando sua importancia
para a area estudada. Hodiernamente, a China é o maior produtor de frutas no mundo,
sendo responsavel por 28,1% da producdo mundial, seguido da india 11,5 % e do
Brasil com 5,4%. Este cenario pode ser influenciador aos bons resultados que estes
paises apresentam em relacdo as pesquisas no setor, haja vista a crescente
necessidade de analises envolvidas para garantir a qualidade do produto.

Na tabela 4, pode-se observar que ha paises que ndo sédo de localizacao
tropical, mas possuem trabalhos relacionados a tematica estudada, como € o caso da
Itdlia, EUA, Alemanha, Inglaterra, Franca e Espanha, com destaque para os EUA e
Espanha, que apresentam 8 e 6 trabalhos, respectivamente. Este panorama pode
estar relacionado a colaboracdo destes paises e/ou entidades de pesquisa, com
outros paises tropicais, assim como as duras exigéncias legais para importacao dos

produtos.



33

Tabela 4: Classificacdo dos paises que mais publicaram na area.

Pais Total de publicacbes h-index NUumero de citagcdes
Brasil 13 7 269
Italia 11 8 178
China 11 7 231
EUA 8 6 186
india 6 4 81
Espanha 6 4 192
Alemanha 4 4 175
Iran 4 4 144
Argentina 4 3 113
Inglaterra 3 3 93
Franca 5 3 144
Coréia do Sul 4 2 20

Fonte 6: Propria, 2021.

Considerando os trabalhos indexados na WoS, as publicagbes referentes ao
tema estudado estdo distribuidas em 26 areas de pesquisas. As areas com maiores
publicacdes sdo em Quimica com 28% do numero total de publicacfes, tecnologia
dos alimentos (23%) e agricultura (8%). Embora os maiores percentuais estejam nas
areas supracitadas € importante ressaltar que os trabalhos perpassam as mais
diversas areas de pesquisa, como pode ser observado com maiores detalhes na

Figura 3.

Figura 3: Classificacdo das areas de pesquisa que possuem trabalhos indexados.

Indicadores por area de pesquisa
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Fonte 7: Propria, 2021.
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Para uma melhor representacao, a opgao “outras (9%)" € o somatério de 14
areas que possuem apenas 1 (um) trabalho, mas que aplicam métodos
guimiomeétricos em amostras de frutas em seus estudos, dentre as quais podemos
citar: Alergia, Sistemas de Controle de Automacdo, Microbiologia Aplicada a
Biotecnologia, Endocrinologia, Ecologia, Imunologia, Matematicas, Paleontologia,
Farmacologia, Fisica, Radiologia, Medicina Nuclear, Imagens médicas,
Telecomunicagdes, Toxicologia, Zoologia.

Dentre as revistas que possuem artigos com os termos indexados as da area
de alimentos séo as que possuem mais publicacdes, destacando-se a revista Food

Chemistry, seguida da Analytica Chimica Acta, conforme se vé na Tabela 5.

Tabela 5: Classificacao das revistas com artigos indexados na base WOS.

D Revistas Quantidade de Fator de
trabalhos Impacto

1 Food chemistry 6 7,514

2 Analytica chimica acta 4 6,558
Journal of agricultural and

3 food chemistry 4 5,279
Journal of food composition

4 and analysis 4 4,556

5 Scientia horticulturae 4 3,463

6 Food analytical methods 3 3,366

7 Molecules 2 4,411
Bulletin of the korean

8 chemical society 2 0,969
Computers and electronics in

9 agriculture 2 5,565
European food research and

10 technology 2 2,998

Fonte 8: Prépria, 2021.

Os trabalhos foram analisados e organizados visando o tipo de proposta de
resolucdo dos problemas apresentados e descritos, foram agrupados em oito (08)
finalidades destintas, como se vé na Figura 4. Controle de qualidade e
adulteracdo/fraude se apresentaram como 0s campos estudados com maiores
conjuntos de artigos, reforcando a ideia da pesquisa atendendo a necessidade do
mercado.

Outro elemento que foi analisado pelos pesquisadores e merece destaque, sdo

0s estudos de origem geografica dos produtos, haja vista a quantidade de
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commodities que possuem indicagBes geograficas protegidas, a exemplo da fruta
citrica clementina, da regido da Calabria, sul da Italia.

Neste contexto, os trabalhos apresentaram em seus estudos 0 uso do conjunto
de ferramentas quimiométricas, que auxiliam na identificacdo e caracteristicas das
matrizes estudadas, identificando sua origem ou regido de acordo com suas

propriedades fisicas e quimicas.

Figura 4: Agrupamento dos artigos por finalidade

Indicador por finalidade estudada

Origem geografica
Metabolémica
Estagio de maturacao
Controle de qualidade

Compostos volateis

Classificacao

Atividade biol6gica m

Adulteragéo/ Fraude I

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45

Fonte 9: Propria, 2021.

Em relacdo as frutas estudadas a laranja € a fruta com maior nimero de
estudos, cerca de 45 % dos trabalhos encontrados realizaram analise com a fruta e/ou
seus derivados. A literatura apresenta diversas aplicacdes da quimiometria com a fruta
em questdo, possuindo estudos em quase todos os campos agrupados, supracitados
e mais bem detalhado na tabela 6.

A laranja é uma das frutas mais consumidas no mundo, sendo o Brasil o maior
produtor do fruto e do derivado suco, detendo 50% da producé&o de mundial do suco.
Este mercado movimenta mais de 1 bilhdo de délares por ano e o suco é exportado

para EUA, China, Japéo, Unido Europeia entre outros paises.
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Tabela 6: Relacao dos trabalhos publicados por finalidade de estudo.

Quantidade de
trabalhos

Finalidade do estudo Matriz estudada

Abacaxi, bergamota, laranja,
liméo, tangerina, toranja, e
maracuja
Longan
Coco, durian, laranja, manga,
suco de laranja, toranja, tangerina,
roma
Noni
Abacaxi, abacate, banana,
bergamota, bayberry, caju, coco
goiaba, graviola, kiwis, laranja,
liméo, lima, manga, maracuija,
péssego, peras, tangerinas,
Controle de qualidade 42 toranja , tomate, umbu, uva.
Estagio de maturacao 5 Acerola, manga, damasco.
Acai, laranja, limao, tangerina,
Metabolomica 3 toranja e manga
Abacate, clementina, laranja,
Origem geografica 7 lim&o, pomelos, tangerinas

Adulteracéo/ Fraude
Atividade biolégica

= ©

\‘

Classificacao
Compostos volateis

[

Fonte 10: Prépria, 2021.

Analisado as citagbes dos trabalhos, foi verificado que aqueles publicados no
ano de 1997, possuem o maior numero de citagfes da série histdrica da tematica, com
total de 400 citacdes, conforme se vé na Figura 5, possuindo a laranja como uma das
matrizes estudadas. Foi examinado a relacdo publicacGes/ano/cita¢des, o artigo com
maior destaque € intitulado “An electronic tongue based on voltammetry” dos autores
WINQUIST, WIDE, e LUDSTROM, publicado na revista “Analytica Chimica Acta” com
o total de 307 citacbes, configurando-o como um dos trabalhos mais importantes para
area da quimiometria.

O trabalho realizou a classificacdo de diversas bebidas de frutas e leite,
utilizando o conceito de uma lingua eletrénica baseada em voltametria, com a
finalidade de averiguar o potencial da técnica e uso de voltametria de pulso combinada

com métodos multivariados para fins de classificacdo.
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Figura 5: Série historica da relacédo publicacédo/ ano/ citacées.
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Fonte 11: Prépria, 2021.

Analisando a série histérica de citacées deste trabalho, pode-se observar que
apenas em 1997 (ano de publicagdo do artigo) o trabalho néo foi citado, porém ao
longo dos anos o numero de citagBes cresce significativamente, conferindo maior
notoriedade ao manuscrito.

Este fato corrobora com a ideia de que ha um tempo minimo para o
reconhecimento de um determinado trabalho, pela comunidade cientifica, a depender
do seu grau de inovacao. Para o trabalho citado, foram 2 anos poés - publicacéo, vé-
se que nos primeiros 10 anos (1997 — 2006) o trabalho atingiu 92 citacdes, contudo o
segundo decénio (2007 — 2017) € o periodo de maior visibilidade do artigo obtendo
um total de 163 citacdes, sendo o ano de 2008 com o0 maior numero (23). Para o
periodo de 2018 a 2021, o artigo atinge 51 citagdes. Como pode ser visto na Figura
6.
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Figura 6: Série historica de citagdes do artigo “An electronic tongue based on
voltammetry”
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Fonte 12: Propria, 2021.

Analogamente, o artigo de titulo “ Determination of effective wavelengths for
discrimination of fruit vinegars using near infrared spectroscopy and multivariate
analysis”, possui 0 segundo maior numero de citacdes (121), publicado no ano de
2008 na revista “Analytica Chimica Acta” pelo autores LIU, HE e WANG. O trabalho
atinge seu apice de citacdes no ano de 2017, cerca de 10 anos apds sua indexagao
na base. Figura 7.

O trabalho realizou analise de amostras de vinagres de maca, liméo e péssego,
por Espectroscpia de infravermelho préximo (NIR), baseada em comprimentos de
onda efetivos ( EWs). Foram analisadas um total de 180 amostras, subdividadas em
45 de cada variedade selecionadas aleatoreamente para o conjunto de calibracéo e
60 amostras divididas em 15 para cada variedade para o conjunto de validadcéo, 24
amostras para o conjunto de variaveis independentes. A andlise discriminante de
minimos quadrados parciais (PLS-DA) e maquina de vetor de suporte de minimos
guadrados (LS-SVM) foram implantados para os modelos de calibragdo. O manuscrito
descreve gue a espectroscopia NIR combinada com modelos de LS-SVM discriminou

com alta preciséo as variedades de vinagres de frutas.
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Figura 7: Série historica de citagbes do artigo “Determination of effective wavelengths
for discrimination of fruit vinegars using near infrared spectroscopy and multivariate
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Fonte 13: Propria, 2021.
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Contudo, o grau de importancia de um artigo, para uma determinada area de

estudo, nem sempre esta relacionado apenas com seu numero de citagdes. E

necessario considerar outros fatores inerentes como, fator de impacto da revista, ano

de publicacéo e a correlacdo entre estes elementos. Neste trabalho, para determinar

a relevancia dos artigos estudados, foi aplicado o método InOrdination, conforme

indicado na metodologia, elencando - os de acordo com seu grau de relevancia. A

tabela 7 apresenta os 15 artigos mais relevantes, entre os estudados neste trabalho,

conforme o método, o ranking com todos os artigos esta disponivel no apéndice 1.

Tabela 7: Classificacdo dos artigos segundo método InOrdination

(continua)

Titulo Autores Revista Citacbes Ano
An electronic tongue based on  Winquist, F; Analytica 307 1997
voltammetry Wide, P; chimica

Lundstrom, | acta
Determination of effective Liu, F; He, Y; Analytica 121 2008
wavelengths for discrimination ~ Wang, L chimica
of fruit vinegars using near acta
infrared spectroscopy and
multivariate analysis
Rapid and non-destructive Marques, Food 76 2016
determination of quality EJN; de chemistry
parameters in the 'Tommy Freitas, ST;
Atkins' mango using a novel Pimentel, MF;
handheld near infrared Pasquini, C

spectrometer



Tabela 7: Classificacdo dos artigos segundo método InOrdination

(continuacéo )

Content based image retrieval
using image features
information fusion
Reflectance Vis/NIR
spectroscopy for
nondestructive taste
characterization of Valencia
oranges

Determination of five
pesticides in juice, fruit and
vegetable samples by means
of liquid chromatography
combined with multivariate
curve resolution

The use of visible and near
infrared spectroscopy for
evaluating passion fruit
postharvest quality

Liquid chromatography-mass
spectrometry-based
metabolomics for authenticity
assessment of fruit juices

Fruit juice authentication by H-
1 NMR spectroscopy in
combination with different
chemometrics tools

Total anthocyanin content
determination in intact acai
(Euterpe oleracea Mart.) and
palmitero-jucara (Euterpe
edulis Mart.) fruit using near
infrared spectroscopy (NIR)
and multivariate calibration
Determination of main fruits in
adulterated nectars by ATR-
FTIR spectroscopy combined
with multivariate calibration
and variable selection methods

Ahmed, KT;
Ummesalfi, S;
Igbal, A
Jamshidi, B;
Minaei, S;
Mohajerani,
E;
Ghassernian,
H

Boeris, V;
Arancibia, JA;
Olivieri, AC

Maniwara, P;
Nakano, K;
Boonyakiat,
D; Ohashi, S;
Hiroi, M;
Tohyama, T
Vaclavik, L;
Schreiber, A;
Lacina, O;
Cajka, T;
Hajslova, J
Cuny, M,
Vigneau, E;
Le Gall, G;
Colguhoun, [;
Lees, M;
Rutledge, DN
Inacio, MRC;
de Lima,
KMG; Lopes,
VG; Pessoa,
JDC;
Teixeira,
GHD

Miaw, CSW,;
Assis, C;
Silva, ARCS;
Cunha, ML;
Sena, MM;
de Souza,
SvVC

Information
fusion

Computers
and
electronics
in
agriculture

Analytica
chimica
acta

Journal of
food
engineerin
g

Metabolom
ics

Analytical
and
bioanalytic
al
chemistry

Food
chemistry

Food
chemistry

39

80

S

54

63

78

48

23

2019

2012

2014

2014

2012

2008

2013

2018

40



41

Tabela 7: Classificacdo dos artigos segundo método InOrdination

(concluséo)

Quality evaluation of frozen Alamar, PD; Food 28 2016
guava and yellow passion fruit Carames, research
pulps by NIR spectroscopy and ETS; Poppi, internation
chemometrics RJ; Pallone, al

JAL
Provenance discrimination of Ruggiero, L;  Food 0 2021
Sorrento lemon with Protected Fontanella, chemistry
Geographical indication (PGI)  MC;
by multi-elemental Amalfitano,
fingerprinting C; Beone,

GM; Adamo,

P
Quantification of carbohydrates Leopold, LF;  Spectrosco 57 2011
in fruit juices using FTIR Leopold, N; py-
spectroscopy and multivariate  Diehl, HA; biomedical
analysis Socaciu, C application

S

Rapid assessment of metal Tormen, L; Journal of 52 2011
contamination in commercial Torres, DP; food
fruit juices by inductively Dittert, IM; compositio
coupled mass spectrometry Araujo, RGO; nand
after a simple dilution Frescura, analysis

VLA; Curtius,

Al

Fonte 14: Prépria, 2021.

Quando analisado a relagao dos artigos classificados pelo método, percebemos
gue alguns trabalhos, mesmo possuindo um maior nimero de citacdes, localizam-se
em posicoes abaixo de outros com menores citacdes. Isto se deve ao fato do ajuste
proposto pelo método, ajustando a relacdo do ano de publicacdo do artigo/fator de
impacto da revista/quantidade de citacbes, bem como as suas correlacoes.
Considerando aqueles artigos mais jovens e com poucas citagdes, mas que foram
publicados em revistas com altos fatores de impacto, conforme disposto na equagéao

1, descrita na metodologia.
5.2 ANALISES DE REDES DE RELACIONAMENTO
Com o auxilio do software VOSviewer, para organizar o banco de dados, foram

construidas redes para acorrer na analise dos artigos. Inicialmente, arquitetou-se um

diagrama de cocitacbes de artigos, ou seja, a relacdo das referéncias citadas
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concomitantemente pelo conjunto de artigos da amostra. A figura 8 apresenta 0s
clusters referentes as redes de cocitacbes. Os clusters em maior destaque
representam os artigos mais citados.

Observamos um total de 178 autores citados, realizando 2525 interligacdes,
formando 9 (nove) clusters distintos, com as seguintes representacoes: Cluster 1 cor
vermelho, com 26 autores; cluster 2 — verde, com 24 autores; cluster 3 — azul escuro,
com 23 autores; cluster 4 — verde claro, com 21 autores; cluster 5 — lilas escuro, com
19 autores; cluster 6 — azul claro, com 18 autores; cluster 7 — laranja, com 17 autores;

cluster 8 — marrom, com 17 autores; e cluster 9 — lilas claro, com 13 autores.

Figura 8: Gréfico de rede de relacionamento de cocitagdo
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Fonte 15: Prépria, 2021.

O autor NICOLAI, BM, 2008, destaca-se com maior numero de cocitacdes,
integrante do cluster 6, possui 15 cita¢cdes no conjunto dos artigos analisados, embora
seu trabalho ndo esteja indexado na WOS, vimos que realizou avaliagéo por meio da

espectroscopia de transformada de Fourier — NIR, no controle de qualidade de
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laranjas valéncias, utilizando-se de pré-processamento nos modelos de CI (cor de
indicador), massa, SST e vitamina C.

E notério as interligacées realizadas pelo trabalho supracitado, em quase todos
os clusters, afirmando sua importancia para area estudada, servindo de base teorica
para outras técnicas de analises, a exemplo do trabalho de ABAD-GARCIA, 2012, que
faz referencia ao trabalho de NICOLAI, 2008, embora a técnica analitica utiliazada
para suas analises seja HPLC de fase reversa. A figura 9, apresenta as interligacfes

dos trabalhos citados, entre outros.

Figura 9: Grafico de bolhas - representacéo dos principais co-citados.
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Fonte 16: Prépria, 2021.

Os clusters na tonalidade laranja, figura 8, como pode ser observado, nao
possuem muitas conexdes com aqueles que apresentam maiores volumes de
cocitacdes, o mesmo ocorre para alguns autores do cluster lilAs escuro, que se
apresentam de forma isolados, indicando que estes trabalhos possuem pouca
visibilidade para area.

Analisando as palavras-chave e suas respectivas frequéncias, observa-se, na
tabela 8, que as palavras “fruit juice” (suco de fruta) e “quality control” (Controle de

gualidade), possuem as maiores ocorréncia e interligacdes, corroborando com que foi
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discutido anteriormente, no que se refere a distribuicdo dos artigos por finalidades
estudadas.

Tabela 8: Relacéao das palavras-chaves e suas ocorréncias.

Paravras-chave Ocorréncia Total de interligacdes
fruit juice 20 246
quality control 20 218
non destructive method 18 190
chemometrics 16 185
nir spectroscopy 16 168
pls 15 166
soluble solids 15 170
fruits 14 142
chromatography 13 153
classification 13 160
pattern recognition 13 133
mass spectrometry 10 129
predictive model 10 113
multivariate calibration 8 84
adulteration 7 80
mango fruit 7 80
principal component analysis 7 101
spectroscopy 7 79
apple fruit 6 74
food analysis 6 86

Fonte 17: Prépria, 2021.

A ocorréncia das palavras “non destructive method”, “nir spectroscopy” e “pls”,
indica que um conjunto significativo de autores, utilizam-se das técnicas nao
destrutivas em suas andlises a exemplo das técnicas de espectroscopia no
infravermelho, aplicando a quimiometria em suas analises, com maior destaque para
a técnica dos minimos quadrados parciais ( PLS).

Destacamos outras duas técnicas analiticas também dispostas na tabela a
chromatography (13) — Cromatografia e a mass spectrometry (10) — Espectrometria
de massa, assim como as técnicas quimiomeétricas principal component analysis
(PCA), 7, e multivariate calibration, 8. Observamos que estas palavras estao
associadas a adulteration (7), elucidando a ideia das analises no ambito da

adulteracao e fraude e soluble solids (15), notoriamente um analito. Estas relacdes
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ficam mais bem explicadas na figura 10, que apresenta as redes de relacionamentos
das palavras-chaves, para o conjunto de artigos estudados.

A Figura 10, apresenta a distribuicdo das palavras-chaves conforme as
ocorréncias simultdneas nos artigos estudados, bem como suas interligagdes.
Percebemos o quantitativo de 64 palavras divididas em 4 clusters, perfazendo um total
de 1191 conexdes. Como podemos ver os clusters nas tonalidades mais claras
(amarelas) correspondem as palavras encontradas nos artigos mais recentes,
consequentemente os nas tonalidades mais escuras (roxos), pertencem aos artigos

mais antigos.

Figura 10: Rede de co-ocorréncias das palavras-chaves.
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Fonte 18: Propria, 2021.

Ao analisarmos a rede de relacionamentos daqueles trabalhos que pertencem
ao cluster amarelo, artigos mais recentes, evidencia-se a interagdo das palavras
treaceability (rastreabilidade) — origin (Origem) — multivariate analalysis (analise
multivariada) — quality control (Controle de qualidade) — PLS, entre outras.

Demostrando que os pesquisadores utilizaram em seus trabalhos tais técnicas



46

analiticas e quimiométricas para andlise visando o controle de qualidade, assim como
na rastreabilidade dos produtos e deteccédo da origem das frutas e derivados, haja
visa que ha uma interligacdo com juice fruit (suco de fruta). Conforme observado na

figura 11.

Figura 11: Rede de correlagéao das palavras-chave dos artigos mais recentes
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Fonte 19: Propria, 2021.

As andlises realizadas no programa VOSviewer possibilitou verificar ao longo
do tempo, quais técnicas estdo sendo mais utilizadas e qual a relacdo daquela técnica
com o conjunto de matriz de interesse (fruta e/ou derivado), bem como as tendéncias

das pesquisas relativas ao tema.

5.3 INDICADORES DA APLICACAO DAS TECNICAS ANALITICAS EM
AMOSTRAS DE FRUTAS

Foi observado os métodos de analises das matrizes estudadas, nos trabalhos
indexados, buscando a correlacdo das técnicas analiticas com os métodos

quimométricos aplicado nas analises das amostras. E importante informar que para
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melhor compreensao e analise, o conjunto de artigos estudados foi dividido naqueles
gue apresentaram apenas uma técnica analitica em suas analises, constituindo 87%
dos artigos indexados e os que apresentaram duas ou mais técnicas para analise das
amostras, totalizando 13% dos trabalhos.

Verificou-se que as técnicas mais aplicadas na andlise de frutas sédo as
espectroscopicas, com um total de 49% dos artigos, com énfase para o conjunto de
técnica que tange a espectroscopia no infravermelho, 37 %. Outras técnicas de
andlise que merecem destaque sdo as que realizaram analise por imagem, com 13%
dos trabalhos indexados, e a cromatografia liquida de alta eficiéncia, com 9% dos

indexados. Conforme disposto na tabela 9.

Tabela 9: Indicadores de aplicacdo das técnicas analiticas.

i )
Técnica de analise art(i?guoasn:)lﬂzﬂgaddeos Contrif))uigéo
Andlise por imagem 10 13%
Cromatografia liquida de alta eficiéncia 8 11%
Digestéo por micro-ondas 1 1%
Eletroforese Capilar ( CE) 1 1%
Espectroscopia de fluorescéncia 2 3%
Espectroscopia de Plasma 3 4%
Espectroscopia no Infravermelho 28 37%
Espectroscopia Raman 2 3%
Espectroscopia UV-VIS 1 1%
Espectroscopia de massa 1 1%
Extracdo de caracteristcas GLCM e 1 1%
técnicas de computacao suave
Nariz Eletrénico 3 4%
RMN 2 e

2 3%

Voltametria
Fonte 20: Prépria, 2021.

Para os trabalhos que apresentaram mais de uma técnica analitica nas analises
das amostras, a Cromatografia Gasosa foi a técnica que apresenta maior associacao
com outras técnicas, para as analises de frutas tropicais, conforme podemos ver na
tabela 10.
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Tabela 10: Lista de artigos que apresentaram mais de uma técnica analitica.

Técnica analitica

Cromatografia gasosa -
espectrometria de massa

Cromatografia gasosa acoplada a
espectrometria de massa(GC-MS);
Espectroscopia de Ressonancia
Magnética Nuclear (RMN);
Espectroscopia no infravermelho
com transformada de Fourier (FITR)

Cromatografia liquida (LC);
Espectroscopia de massa (MS)

Espectrometria de absor¢céo atdmica
eletrotérmica; Espectrometria de
emisséao optica com plasma
indutivamente acoplado;
Eletroforese Capilar;

Espectroscopia de fluorescéncia ;
Cromatografia liquida de alta
eficiéncia

GC-MS; RMN; cromatografia de

permeacado em gel de alto
desempenho (HPGPC)

Cromatografia liquida de alta
eficiéncia (HPLC); Cromatografia
gasosa (GC)

Revisao de diversas técnicas nao
destrutivas

Quantidade de
artigos publicados

2

% Contribuicéo

3%

1%

1%

1%

1%

1%

1%

1%

Fonte 21: Prépria, 2021.

5.4 INDICADORES DA APLICACAO DE TECNICAS QUIMIOMETRICAS EM
ANALISE DE FRUTAS TROPICAIS E DERIVADOS

Esta secdo apresenta indicadores de aplicacdo do conjunto de técnicas

guimiomeétricas encontrados nos artigos indexados na base WoS e alinhados ao tema.

E importante ressaltar que embora os dados possam ser apresentados

separadamente para cada técnica quimiométrica, em algumas subsecdes, muitos
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trabalhos utilizaram-se de mais de uma técnica no tratamento dos seus dados.

Contudo a forma disposta aqui, consiste para organizacéo desde trabalho.

5.4.1 Pré-tratamento

Observou-se que 22 artigos utilizaram algum tipo de pré-tratamento
guimiomeétrico, em suas analises, o MSC (correcédo de dispersdo multiplicativa) € o
primeiro a aparecer no rol dos artigos estudados, no ano de 2006. Aplicado em
espetros NIR, extraidos da analise da fruta BayBerry, dos autores Li, XL; He, Y, 2006,
publicado na revista European food research and technology. Quando analisamos a
série historia de pré-tratamento, foi constatado que ha lacunas na aplicacdo das

técnicas, como podemos ver na figura 12.

Figura 12: Série historica da aplicacdo de técnicas de pré-tratamento.
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Fonte 22: Prépria, 2021.

As técnicas de alisamentos Savitzky — Golay ( SG), FTIR, Método da Média
Movel, correspondem a 64% do total dos artigos que aplicaram pré-tratamentos, e
19% do total dos artigos estudados. Savitzky-Golay se apresenta com uma das
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técnicas de pré-tratamento mais utilizadas seguida do MSC com 15% do total dos
artigos que realizaram pré-tratamento, conforme figura 13. A Padronizacdo Normal de
Sinal (SNV) é a 32 técnica mais utilizada, contudo s6 aparece nos artigos indexados
no ano de 2008, sendo aplicada na andlise do espectro de vinagres de frutas, Babosa,
macda, limdo e péssego, pelos autores Liu, F; He, Y; Wang, L. Além da SNV os
pesquisadores aplicaram os pré-tratamentos de Suavizacdo de Média Movel; SG e
MSC.

No que se refere a aplicacdo de pré-tratamentos encontramos as seguintes
aplicacbes, nas andlises de frutas tropicais: Savitzky — Golay (11), Norris Williams (1),
Método da Média Movel (2), FTIR(1), Correcdo de linha de base(3), Logaritmo (1),
Normalizacao (1), MSC (11), SNV (7), TW (1), COW (2).

Figura 13: Relacdo das técnicas de pré-tratamento por artigos e suas aplicacbes
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Fonte 23: Propria, 2021.
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5.4.2 Indicadores de aplicac&o das técnicas de reconhecimento de padrdes néo

supervisionados

Esta secdo aborda os indicadores de aplicagdo das técnicas de
reconhecimento de padrédo nao supervisionada, no conjunto de artigos estudados.

5.4.2.1 Analise por componentes principais (PCA)

No que se refere a aplicacdo de PCA, em analise de frutas tropicais, observou-
se que 53 % dos trabalhos indexados apresentaram andlise exploratoria. O primeiro
artigo indexado na base que faz uso da andlise por componentes principais modificada
(MPCA), para analisar odores de compostos volateis das frutas macéas, bananas,
laranja e pera, pela técnica “nariz eletrénico”. Publicado em 1996 na revista Analytica
Chimica Acta dos autores CAO, XU, et al., 1996, intitulado “Mimicking the olfactory
system by a thickness-shear-mode acoustic sensor arrayo”, o trabalho apresentou
uma pontuacdo negativa no calculo do método InOrdindtion ficando na penultima
colocacao do ranking , o que demostra a pouca visibilidade da comunidade ciéntifica
com o0 manuscrito, outro fato que corrobora com esta ideia € o niumero baixo de
citacdes do artigo, atingindo apenas 9 citagfes, até 0 momento desta pesquisa.

WINQUIST, 1997, utilizou PCA para interpretar dados de voltametria, a técnica
simulou o sentido da degustacao, para classificar sucos de frutas ( laranja e maca),
refrigerantes e leite, avaliando seu processos de envelhecimento, quando
armazenado a temperatura ambiente. O trabalho apresenta a técnica “ lingua
eletrbnica”, é o trabalho mais bem colocado pelo método InOrdination, uma vez que
possui obteve o maior valor do indice, conforme equacéo 1.

Foi observado, uma grande diversidade de técnicas aplicadas na andlise de
frutas tropicais, utilizando o PCA no tratamento dos dados, dentre elas temos:
Cromatografia liquida de alta eficiéncia — andlise de Tomate, suco de laranja, suco de
toranja, limao e tangerina, (BOERIS, 2014); Espectroscopia no Infravermelho -
utilizada na analise de Abacaxi e laranja (LEOPOLD, 2008), e manga (MARQUES,
2016); Espectroscopia de Massa com Plasma Indutivamente acoplado - laranja e
péssego (TORMEN, 2011), e limao (POTORTI, 2018), (RUGGIERO, 2021); RMN -
Laranja e toranja (CUNY, 2008).
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A tabela 11, apresenta a relagdo das técnicas analiticas utilizadas em andlise

de frutas tropicais e derivados e a quantidade de artigos que foram publicados, ao

logo dos anos, utilizando o PCA no tratamento de seus dados.

Tabela 11: Relacdo do quantitativo de artigos que utilizaram PCA e técnica analitica.

Técnica analitica

Quantidade de artigos

(PCA)
Andlise por imagem 1
cromatografia gasosa - espectrometria de massa 2
Cromatografia liquida (LC) e espectrometria de
massa (MS) 1
Cromatografia liquida de alta eficiéncia 7
Digestéao por micro-ondas 1
Eletroforese Capilar ( CE) 1
Espectroscopia de fluorescéncia 1
Espectroscopia de fluorescéncia ; cromatografia
liquida de alto desempenho 1
Espectroscopia no Infravermelho 10
Espectroscopia Raman 2
Espectroscopia de massa 1
GC-MS; RMN; cromatografia de permeacao em gel
de alto desempenho (HPGPC) 1
HPLC e GC 1
Nariz Eletrénico 2
Revisdo de diversas técnicas ndo destrutivas 1
RMN 2
Voltametria 2
Espectroscopia de Massa com Plasma
Indutivamente acoplado 3
Total Geral 40

Fonte 24: Propria, 2021.

5.4.2.2 Andlise de agrupamento hierarquico (HCA)

Em relacdo a aplicacdo de HCA em frutas tropicais e seus derivados, foi

encontrado 6 artigos apresentando bons resultados no tratamento de suas analises.

A laranja é a fruta com maior destaque possuindo 4 artigos indexados, tendo suas

matrizes de dados oriundas das analises das técnicas: Espectroscopia de
fluorescéncia e HPLC ( ROBARDS, 1997), Espectroscopia de massa (TORMEN,
2011), Espectroscopia Raman (FENG, 2013) e Nariz Eletrénico (ROZANSKA, 2018).
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O trabalho “Rapid assessment of metal contamination in commercial fruit juices
by inductively coupled mass spectrometry after a simple dilution” do autor TOMERN,
2011, possui a melhor colocacdo conforme meétodo InOrdination, 152 posi¢cdo. O
objetivo do trabalho foi a determinagcéo de metais em amostras de frutas (laranja e
péssego), utilizando a espectroscopia de massa com plasma acoplado, seus
resultados foram tratados com PCA e HCA, e publicado na revista journal of food
composition and analysis. Além da laranja, foi observado a aplicacdo de HCA no
tratamento de dados em abacate, (MARTIN-TORRES, 2020) e coco (NAOZUKA,
2011).

5.4.3 Indicadores de aplicacdo dos métodos de regressao

Nesta subsecdo apresentaremos os principais indicadores da utilizagdo dos
métodos de regressao aplicados nas analises de frutas tropicais e derivados. Foram
analisados os indicadores dos quatro métodos mais utilizados em regresséao linear:
Regressdo por minimos quadrados (CLS), Regressdo linear multipla (MLR),
Regressdo por componentes principais (PCR), Regressao por minimos quadrados
parciais (PLS).

Ao analisar a matriz de dados, percebemos que nenhum artigo utilizou CLS, o
gue nos permitiu analisar apenas os indicadores das técnicas PLS, PCR e MLR.

Conforme vemos na figura 14.

Figura 14: Quantidade de artigos analisados por método de regressao
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Fonte 25: Prépria. 2021.
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5.4.3.1 Regresséao por minimos quadrados parciais (PLS).

A regressao por minimos quadrados parciais é a técnica quimiométrica mais
utilizada, para tratamento de dados da matriz fruta. Cerca de 55% do total de artigos
aplicou a técnica em suas analises. Analisando a relacdo da quantidade de trabalhos
por técnica analitica, podemos perceber que a espectroscopia no infravermelho é a
técnica que mais utilizou PLS, no tratamento de seus dados. Conforme se ver na figura
15.

Figura 15: Relacdo do numero de artigos por técnica de analise.
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Fonte 26: Propria, 2021.

O primeiro artigo a constar na base pertence aos autores RAMBLA,
GARRIGUES, et al., 1998, o trabalhou realizou tratamento de PLS em espectros com
FITR de suco de laranja; suco de uva; suco de macéa; isotbnicos; refrigerante de
laranja; refrigerante de cola; agua tbnica.

Foi analisado a absorbancia de misturas de concentracdes diferentes de
glicose, frutose, sacarose e teor de agucar total. Embora apresente um quantitativo de
33 citacbes, o trabalho apresenta um dos piores valores de InOrdination,
classificando-o em um dos ultimos trabalhos na lista, 722 posicao, a idade do artigo,
cerca de 20 anos, corrobora para colocacdo conforme a Eq. 1 apresentada na

metodologia.
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Os trabalhos mais significativos e melhores posicionados conforme o método
InOrdination, trabalharam com analise de espectroscopia no infravermelho, com as
frutas tropicais, manga (MARQUES, 2016) 32 posicao e liméo (LIU, 2008) ocupando
a 2 2 posigao, possuindo 76 e 121 citagOes, respectivamente. Observou-se que a
laranja foi a fruta com maior nimero de analise, seguidas das frutas toranja e
tangerinas, como podemos observar na figura 16. Ainda podemos destacar as frutas

maracuja, liméo, abacaxi e banana.

Figura 16: Relacao das frutas por analisadas com PLS.
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Fonte 27: Prépria, 2021.

5.4.3.2 Regresséao linear multipla (MLR)

No que se refere a aplicacdo de MLR no tratamento de dados de frutas
tropicais, foi observado que apenas quatro artigos utilizaram a técnica em suas
analises, com um trabalho realizando analise por Espectroscopia de fluorescéncia nas
frutas Péra, maca e laranja (FAROKHCHEH, 2013), dois trabalhos Espectroscopia no
infravermelho para fruta Manga (YAHAYA, 2015) e (MARQUES, 2016), e um trabalho
realizou revisdo de literatura em estratégias de processamento de dados para
inspecéo e autenticacdo de qualidade de frutas (SRIVASTAVA, 2018). E importante
ressaltar que o trabalho de MARQUES, ocupa uma das melhores colocac¢des no

ranking InOrdination, 32 posicao.
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5.4.3.3 Regressao por componentes principais (PCR)

Ao analisarmos os indicadores de PCR, foram encontrados cinco (6) trabalhos
gue aplicaram a técnica em suas andlises. O trabalho mais bem ranqueado, ocupa a
492 posicao, cujo intuito foi analisar, por HPCL, compostos fendlicos de frutas citricas
- laranja, tangerina limé&o e toranja (ABAD-GARCIA, 2012). A tabela 12 apresenta a
guantidade de os artigos encontrados, assim como as matrizes estudada, vale
salientar que as frutas citricas (laranja, limdo, tangerina, toranja), sdo as mais
corriqueiras, indicando um fator de confiabilidade da técnica com este conjunto de

matrizes.

Tabela 12: Relacdo dos artigos que aplicaram PCR, técnicas analiticas e frutas
Quantidade de

Técnica analitica Matriz estudada :
artigos
Cromatografia liquida de alta Laranja doce, tangerina,
eficiéncia lim&o e toranja 1
Espectroscopia de fluorescéncia Péra, maca e laranja 1
Espectroscopia no Infravermelho Graviola , laranja 2
HPLC e GC - Revisdo Diversas frutas 1
Suco de Laranja, vinhos,
Voltametria cervejas, cafés, leites 1
Total 6

Fonte 28: Propria, 2021.

5.4.4 Indicadores de aplicacdo dos métodos de classificacdo ou métodos de

reconhecimento de padrdes supervisionados

Nesta secdo apresentaremos os indicadores de aplicacdo dos principais
métodos de classificacdo, para o conjunto de artigos analisados. Os métodos mais
utilizados séo o do k-ésimo Vizinho Mais Proximo (k-NN), Modelagem independente
e flexivel por analogia de classes (do inglés Soft Independent Modeling of Class
Analogy) -SIMCA, LDA e PLS — DA.

5.4.4.1 Andlise Discriminante Linear — LDA

Relativo ao conjunto de artigos analisados utilizando LDA no tratamento,

observou-se que um total de 12 publicacbes que utilizaram a técnica em questao.
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Quatro trabalhos, descrevem o uso do LDA em tratamento de analises de HPLC para
as frutas tropicais laranja (ABAD — GARCIA, 2012), (VACLAVIK, 2012), (PRETI, 2016)
e (NICOLAU 2017), entre outras frutas.

Outras aplicagdes importantes do LDA podem ser observadas nos trabalhos de
ZHANG, 2013, AMUAH, 2019, e WULANDARI, 2019. Cujo os trabalhos relatam o uso
do LDA no tratamento de dados oriundos de espectroscopia no infravermelho, para
as frutas Laranja, Abacaxi e Graviola, respectivamente.

Foi observado a utilizacdo do LDA para o tratamento de dados em Digestao
por micro-ondas, Espectroscopia de Massa Com Plasma Indutivamente Acoplado,
Espectroscopia no Infravermelho, HPLC e GC. Evidencia-se que HPLC € a técnica
com maior aplicacéo de LDA, no tratamento de dados. Como podemos ver na figura
17.

Figura 17: Relacéo das técnicas analiticas com uso de LDA
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HPLC e GC 2 =
alta eficiencia
1,5

5
0

Espectroscopia no

Digestéo por microondas
Infravermelho 9 P

Espectroscopia de Massa

Fonte 29: Prépria, 2021.

5.4.4.2 k-ésimo Vizinho Mais Proximo (k-NN)

Para os artigos que aplicaram k-NN, foi encontrado um total de cinco artigos
gue utilizaram a técnica para classificacdo de frutas tropicais. O trabalho com maior

relevancia ocupa a 242 posicao no ranking InOrdination, do autor BHARGAVA, 2020.
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O trabalho aborda a analise de frutas por meio de imagens, com o objetivo de
classificar mdltiplas frutas e avaliar a classificacdo durante o processamento,
armazenamento e distribuicdo. As frutas analisadas foram abacate, banana, laranja e
macas. A tabela 13 descreve a relagéo de artigos encontrados, que usaram k-NN, por

técnica analitica.

Tabela 13: Relacédo da quantidade de artigo e técnicas analiticas que usaram k-NN

Técnica analitica Quantidade de artigos
Analise por imagem 1
Cromatografia gasosa - espectrometria de massa 1
Espectroscopia de fluorescéncia ; cromatografia

liguida de alto desempenho 1
Espectroscopia no Infravermelho 1

HPLC e GC 1

Fonte 30: Prépria, 2021.

5.4.4.3 Modelagem independente e flexivel por analogia de classe (SIMCA)

Para o SIMCA, foi encontrado cinco artigos que descrevem a utilizacdo da
técnica em suas analises de frutas tropicais. O trabalho com maior relevancia foi
realizado por Espectroscopia Raman na fruta tomate (SRIVASTAVA, 2018), além do
SIMCA realizou analises de ANN, SVM, PCA, PCR, PLS, entre outras. O artigo ocupa
a 232 posicao no ranking InOrdination, e foi publicado na revista SENSORS.

O trabalho mais antigo trata da analise da fruta Clementina aplicando Digestéo
por micro-ondas no autor BENABDELKAMEL, 2012. Como pode ser observado na
tabela 14, que apresenta a relacdo das técnicas analiticas que utilizaram SIMCA em

suas analises, bem como a matriz utilizada e o ano.

Tabela 14: Relacdo dos artigos que utilizaram SIMCA em suas analises

Técnica analitica Artigos Fruta Ano
Digestéao por micro-ondas 1 Clementina 2012
Espectroscopia Raman 1 Tomate 2016
Laranja doce, bergamota, 2016
Espectroscopia de massa 1 laranja azeda, tangerina,
cedro e toranja.
HPLC e GC 1 Diversas 2018

=

Espectroscopia no Infravermelho Graviola 2019

Fonte 31: Propria, 2021.
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5.4.4.4 Analise discriminante pelo método de quadrados minimos parciais — PLS-DA

Nesta subsecédo, apresenta-se os indicadores cientométricos do uso do PLS-
DA, no conjunto de artigos estudados. Foi observado que sete artigos abordaram o
tratamento por de frutas tropicais, por meio do PLS-DA, dois artigos indexados séo de
revisdes revisao bibliogréaficas, dois trabalhos realizaram andlises de espectroscopia
no infravermelho, um artigo trabalhou com HPLC, um trabalhou com Digestdo por
micro-ondas e um trabalho realizou analise por RMN. Conforme tabela 15.

O trabalho mais significativo ocupa a 22 posi¢ao no ranking, publicado no ano
de 2008, pelos autores, LIU, F; HE,Y; WANG L, trata da analise de vinagres de frutas,
conforme descrito anteriormente. Vale ressaltar que o trabalho mais recente (2020)
ocupa a 272 posicao no ranking, do autor MARTIN-TORRES, 2020 e aborda a origem
geografica de abacates por impressdes digitais de cromatografia liquida e métodos de

aprendizagem profunda.

Tabela 15: Relacdo dos métodos de analises e quantidade de artigos indexados.

Técnica analitica Quantidade de artigos

Cromatografia liquida de alta eficiéncia
Digestéo por micro-ondas
Espectroscopia no Infravermelho
Revisao de diversas técnicas ndo destrutivas
RMN
Total

Fonte 32: Prépria, 2021.

OFLP NNPEF PP
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6 CONSIDERACOES FINAIS

A informetria, blibliometria e cienciometria, apresentam-se, hodiernamente,
como essenciais no processo de detalhamento da producdo do conhecimento
cientifico, de um determinado campo ou area, ao passo que a literatura cientifica € um
elemento deste conhecimento, pois retrata a parte fundamental da pesquisa, a
producao de conhecimento.

Diante disto, € crucial o aprofundamento bibliografico relativo a utilizacdo dos
métodos de analises em frutas ou em seus subprodutos utilizando a quimiometria,
visto que vimos um crescente numero de publicacdes na area. Assim, este trabalho,
buscou reunir elementos quantitativos de avaliacdo relacionadas a bibliometria,
cienciometria e informetria. Foi utilizado Tecnologias de Informacé&o e Comunicacdes
(TIC’s), atrelados a ciéncia, auxiliados com softwares de construgdo de redes, 0
VOSviewer, para realizacdo das analises dos trabalhos escolhidos. O programa
VOSviewer demostrou um enorme potencial, auxiliando na inducéo deste trabalho.

As analises realizadas no programa VOSviewer possibilitaram verificar ao longo
do tempo, quais técnicas estdo sendo mais utilizadas e qual a relacdo daquela técnica
com o conjunto de matriz de interesse (fruta e/ou derivado), haja vista que o programa
realiza a leitura do “Title-Abstract-Keywords” criando pontos de interrelacdes entre as
palavras mais escritas, seus descritores, periodo publicado, instituicdo, pais e todas
as correlacdes entre estes.

Apés a leitura dos trabalhos escolhidos e a partir da aplicagdo do método
InOrdinatio, foi observado que os artigos mais antigos, possuem maior quantidade de
citacdes, configurando os artigos de base para cada um dos termos pesquisados. Nao
obstante, os artigos mais recentes, embora ndo possuam um alto nimero de citacdes,
apontam o Norte para as técnicas mais atuais. O método permite analisa-los com um
fator ponderador entre aqueles que s&o considerados artigos base para as pesquisas
e aqueles que apresentam as técnicas mais atuais.

Algumas limitagbes na metodologicas podem ser apontadas em nossa
pesquisa. Inicialmente, relativa a estrutura sistematica da literatura, que pode ter
suprimido documentos de conferéncias e refinamento por categorias de areas de
pesquisa. A base apresentou um quantitativo pequeno de trabalhos indexados,
guando correlacionamos as palavras-chaves diretamente ao tema estudado,

necessitando do desenvolvimento de estratégia para remontar o conjunto de palavras-
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chave e booleanos da pesquisa. No entanto, trabalhamos a fim de sanar os problemas
conjurados e conseguindo um quantitativo satisfatorio de trabalhos alinhados, foi
montado um portifélio dos principais artigos referente a tematica estudada (Apéndice
A).

O trabalho apresenta uma importante contribuicdo para area de metodologias
analitica avancgadas, pois possibilitou reunir, analisar e revisar um conjunto de artigos
gue utilizaram as ferramentas quimiométricas para analises de frutas tropicais e
derivados, no contexto da cientometria. Elaborando-se indicadores da producéo
cientifica, o perfil dos artigos, quais as ferramentas quimiométricas mais utilizadas e a
relacdo destas com as técnicas instrumentais, bem como quais as lacunas existentes
dentro da temética dissertada. E importante ressaltar que, embora sejam encontrados
na literatura alguns estudos da arte, que abordem a aplicacdo da quimiometria nas
andlises de frutas, néo foi encontrado estudos que realizaram a revisao por meio da
cientometria, mais especificamente na aplicacdo da quimiometrica nas analises de
frutas tropicais.

Por fim, esta pesquisa também é uma sintese de trabalhos que permite a
grupos de pesquisa, em frutas e derivados, e pesquisadores da area de quimiometria
terem uma visao de possiveis impactos das pesquisas concatenadas e compreender

as lacunas em que é possivel trabalhar.
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