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RESUMEN GENERAL

Compuestos bioactivos en bebida de Coffea arabica L.: impacto del
tostado y regiéon

El café es un alimento funcional, y factores como el nivel de tostado y la region
de origen son clave para comprender la calidad funcional de la bebida. El objetivo
de este trabajo fue analizar el efecto del tostado y region mediante el analisis de
compuestos bioactivos en la bebida de Coffea arabica L., de Neiva-Huila,
Colombia (C), Huatusco-Veracruz, México (H) y Ecatlan-Puebla, México (P),
sometidos a tostado bajo (T1), medio (T2), alto (T3) y café verde (V). Los granos
de café fueron analizados por FT-IR-ATR y en las bebidas de café (0.055 g mL"
1) se determinaron: pH, azlcares totales (AT), azlcares reductores totales (ART),
fenoles totales, capacidad antioxidante (CA: FRAP y ABTS), concentraciones de
acido clorogénico (ACG), cafeina (CF) y trigonelina (TG). En las bandas
resultantes de los espectros FT-IR-ATR se encontré la intensificacion vy
atenuacién en los grupos funcionales y huella dactilar del café, confirmando la
diferencia entre los granos tostados y verdes. Las bandas espectrales mas
importantes durante la diferenciacion (987, 983, 991 y 980 cm') afectadas por el
proceso térmico, siendo la degradacién de azucares y fendlicos, los procesos
internos de mayor relevancia. En las bebidas se identifico la degradacion de
compuestos, con mejores resultados en tostados para bebidas de café de HT+
(pH: 4.46+0.12, AT: 2.47+0.24, fenoles totales: 2.02+0.12 mg EAG mL™" y ACG:
1,514.07+532.76 ug mL™"); en bebidas de CV (fenoles totales:1.42+0.09 mg EAG
mL™" y ACG: 1,768.34+395.10 ug mL™) y en bebidas de PT3 (565.06 uyg mL™") y
mayor TG en café verde (337.31+34.08 uyg mL™"). Una ligera variacion pudo
afectar los antioxidantes en los cafés tostados de Colombia por el uso de
diferentes equipos tostadores. Finalmente, se evidencié que la interaccion entre
el nivel de tueste y regidn de origen determiné en gran medida la calidad funcional
de la bebida de café.

Palabras clave: azucares, nivel de tueste; origen geografico; compuestos
fendlicos; propiedades antioxidantes.

Tesis de Doctorado en Ciencias Agroalimentarias, Universidad Auténoma Chapingo
Autor: M.C. Lina Ximena Parrado Mufioz
Director de tesis: Dr. Diana Guerra Ramirez
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GENERAL ABSTRACT

Bioactive compounds in Coffea arabica L. brew: impact of roasting and
geographical origin

Coffee is a functional food, and factors such as roast level and region of origin are
key to understanding the functional quality of the beverage. The objective of this
work was to analyze the effect of roasting and region through the analysis of
bioactive compounds in the beverage of Coffea arabica L., from Neiva-Huila,
Colombia (C), Huatusco-Veracruz, Mexico (H), and Ecatlan-Puebla, Mexico (P),
subjected to light (T1), medium (T2), and dark roasting (T3), as well as green coffee
(V). The coffee beans were analyzed by FT-IR-ATR, and the following parameters
were determined in the coffee beverages (0.055 g mL™): pH, total sugars (TS),
total reducing sugars (TRS), total phenols, antioxidant capacity (AC: FRAP and
ABTS), and concentrations of chlorogenic acid (CGA), caffeine (CF), and
trigonelline (TG). In the resulting bands of the FT-IR-ATR spectra, the
intensification and attenuation of functional groups and the coffee "fingerprint"
were found, confirming the difference between roasted and green beans. The
most important spectral bands during differentiation (987, 983, 991, and 980 cm™)
were affected by the thermal process, with the degradation of sugars and
phenolics being the most relevant internal processes. In the beverages, the
degradation of compounds was identified, with better results in roasts for coffee
beverages from HT1 (pH: 4.46+£0.12, TS: 2.47+0.24, total phenols: 2.02+0.12 mg
GAE mL™, and CGA: 1,514.07+532.76 yg mL™); in CV beverages (total phenols:
1.42+0.09 mg GAE mL™ and CGA: 1,768.341£395.10 uyg mL™); and in PTs
beverages (565.06 uyg mL™"), with higher TG in green coffee (337.31+34.08 ug
mL™"). A slight variation may have affected the antioxidants in the roasted coffees
from Colombia due to the use of different roasting equipment. Finally, it was
evidenced that the interaction between roast level and region of origin largely
determined the functional quality of the coffee beverage.

Keywords: antioxidant properties; geographic origin; phenolic compounds;
roast level; sugars.

Doctoral Thesis: Doctorado en Ciencias Agroalimentarias, Universidad Auténoma Chapingo
Author: M.C. Lina Ximena Parrado Mufioz
Thesis Director: Dr. Diana Guerra Ramirez
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1. INTRODUCCION GENERAL

El café es una de las bebidas mas consumidas a nivel mundial y constituye una
fuente de compuestos bioactivos con potencial nutracéutico (Vilas-Boas et al.,
2020; Wu et al., 2022). Durante la extraccion del café en agua caliente para su
consumo, se liberan diversos componentes solubles, incluidos pigmentos y
moléculas bioactivas, entre las que se encuentran principalmente la cafeina y la
trigonelina, pero de forma mas amplia, compleja y abundante, los compuestos
fendlicos, incluidos los acidos clorogénicos (ACG). La composicion quimica de
estos compuestos bioactivos esta influenciada por la variedad de café y el nivel
de tueste, mientras que el contenido de compuestos en la bebida depende del
procedimiento de preparacion: cantidad y tamano del grano de café, cantidad y
temperatura del agua, y tiempo de extraccion (Yildirim et al., 2023; Maiyah et al.,
2026). Los compuestos presentes en las bebidas de café son de gran interés en
la constante busqueda de alimentos funcionales, debido a sus propiedades
antioxidantes, que ayudan a mitigar el estrés oxidativo y el riesgo de
enfermedades cronicas (Muscolo et al., 2024).

El proceso de tostado es una de las fases mas importantes de procesamiento del
café; en ella se modifica la composicion quimica del grano (Pinheiro et al., 2021).
A medida que avanza el tueste, los aminoacidos y azucares reductores participan
en las reacciones de Maillard, caramelizacion y la degradacién de Strecker,
mediante la cual los aminoacidos y dicetonas se transforman en aldehidos,
cetonas y didxido de carbono produciendo compuestos con aromas frutales y
florales. Ademas, la sacarosa se degrada significativamente al sobrepasar los
160 °C (Aguiar et al., 2016). Estas transformaciones originan productos de bajo
peso molecular como las melanoidinas que representan aproximadamente el 32

% de los compuestos solubles en la infusién de café y contribuyen a su capacidad
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antioxidante, ademas de la generacion de diversos compuestos volatiles
responsables del aroma y sabor de la bebida (Ripper et al., 2020). Sin embargo,
el incremento del nivel de tostado disminuye el contenido de acidos clorogénicos,
los cuales sufren lactonizacion, epimerizacion e isomerizacién, (Freitas et al.,
2023; Sruthi et al., 2021; Worku et al., 2023) con pérdidas estimadas del 8 al 10
% por cada 1 % de pérdida de masa seca (Clifford, 2017), transformandose en
compuestos de menor peso molecular que se integran a las melanoidinas (Farah
et al., 2012). Estas modificaciones quimicas no solo afectan el color y el aroma,
sino que también influyen en el contenido de los compuestos bioactivos por
degradacion de unos y formacion de otros, un balance importante en la quimica
de la bebida de café.

Por otro lado, el origen geografico del café determina la composicion fitoquimica
inicial del grano, al integrar variables ambientales como la altitud, el clima, la
humedad y la composicion del suelo que influyen en la bebida final (de Melo
Pereira et al., 2019). Se ha observado que el café cultivado a mayor altitud
presenta concentraciones mas elevadas de fendlicos y trigonelina (Ribeiro et al.,
2016), mientras que el cultivo bajo sombra puede favorecer una maduracion
uniforme y mejorar el perfil sensorial (Worku et al., 2023).

Aunque numerosos estudios han caracterizado la degradacion de fitoquimicos y
antioxidantes en el grano de café, los estudios en bebidas son escasos,
particularmente para las regiones seleccionadas en este estudio. Bajo esta
perspectiva, en este trabajo primero se analizaron los granos de café con
diferente nivel de tostado y origen geografico mediante la técnica FT-IR, y
posteriormente se analizaron las bebidas de café preparadas con los granos de
café previamente molidos, para determinar como influye el proceso de tostado y
el origen geografico en la composicion de compuestos bioactivos, explicar su

variabilidad y orientar acerca de decisiones tecnolégicas y productivas.
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1.1. Objetivo general

Analizar el efecto del nivel de tostado y el origen geografico sobre las propiedades
fisicoquimicas, fitoquimicas y antioxidantes en bebidas de café (Coffea arabica
Lind.) mediante técnicas espectroscopicas, espectrofotométricas vy
cromatograficas, para identificar la variabilidad de los compuestos bioactivos

asociada a los factores de estudio.

1.2. Objetivos especificos

e |dentificar las bandas caracteristicas asociadas a los compuestos
bioactivos (acidos clorogénicos, cafeina y trigonelina), mediante
espectroscopia infrarroja por transformada de Fourier (FT-IR) en
tratamientos de cafés verdes y tostados, para determinar las variaciones
espectrales que permitan caracterizar sus diferencias por cambios en el
nivel de tueste.

e Caracterizar las propiedades fisicoquimicas, la capacidad antioxidante y la
concentracion de compuestos bioactivos clave en bebidas de café
obtenidas a partir de granos de distintas regiones geograficas y sometidos
a diferentes grados de tueste, mediante técnicas espectroscopicas y
cromatograficas, con el fin de evaluar el efecto del tueste y su interaccién

con el origen en la obtencién de bebidas con mayor potencial funcional.”

1.3. Hipétesis

El nivel de tostado y el origen geografico influyen en la composicion quimica y la
actividad antioxidante de la bebida de café. Se espera que los cafés con tuestes
bajos conserven el mejor balance entre pérdida y ganancia de compuestos
quimicos de interés funcional manteniendo mayor contenido de fendlicos totales,
acidos clorogénicos (ACG) y azucares reductores totales (ART). Asi mismo, se

prevé menor acidez en cafés de tuestes altos con una pérdida alta de fenoles,
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azucares totales (AT), ACG vy trigonelina. En cafés colombianos se espera
observar mayor contenido de fendlicos en café verde, menor pH y mayor
contenido de azucares, y en cafés de México mayor contenido de trigonelina.
Finalmente, se estima que la cafeina sea un compuesto altamente estable frente

al aumento del nivel de tueste, con mayor contenido en cafés de México.

1.4. Organizacion de la tesis

La presente tesis se estructura en cinco capitulos que integran de manera
progresiva los fundamentos tedricos, la metodologia experimental y los
resultados obtenidos a lo largo del estudio.

El Capitulo 1 aborda la introduccién general de este estudio, donde se presenta
el contexto cientifico y tecnologico de la investigacion, la justificacion y los
objetivos, generales y especificos, ademas de la hipotesis que orienta el
desarrollo de la tesis.

El Capitulo 2 es la revision de literatura, que reune los antecedentes tedricos y
cientificos relacionados con la composicién fitoquimica del café, los efectos del
tostado y el origen geografico sobre sus compuestos bioactivos: cafeina,
trigonelina, acidos clorogénicos, azucares y fenoles en general.

El Capitulo 3 es el primer articulo de la tesis, titulado “Espectroscopia infrarroja
integrada a quimiometria para el analisis del efecto del tostado en café (Coffea
arabica L.)”, en el cual se evaluan los cambios funcionales del café verde y
tostado mediante FT-IR, apoyados en analisis quimiométricos para la
interpretacion de las variaciones espectrales asociadas al nivel de tueste.

El Capitulo 4 es el segundo articulo titulado “Efecto del tostado y origen
geografico sobre los compuestos bioactivos en bebida de café”, que aborda la
influencia del nivel de tueste y la region de origen sobre los parametros
fisicoquimicos como el pH, azucares totales (AT), reductores totales (ART); asi

como las propiedades antioxidantes y la concentracién de compuestos bioactivos
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clave en las bebidas de Coffea arabica L. sometidas a diferentes tratamientos de
tueste.

El Capitulo 5 reune las conclusiones generales de la tesis e integra de manera
sintética los hallazgos mas relevantes de la investigacion, destacando las
implicaciones cientificas y tecnolégicas del estudio y las perspectivas futuras

orientadas al aprovechamiento del café como alimento funcional.
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2. REVISION DE LITERATURA

2.1. Importancia cultural y econémica del café

Entre las especies del café Coffea arabica L. es la mas representativa y utilizada
para la preparacion de bebidas de café cuyas propiedades, estimulantes, y
funcionales han tomado una gran relevancia (Abreu et al., 2024). Coffea arabica
L. es una especie de gran importancia economica, especialmente dentro de la
familia Rubiaceae, y constituye un alimento altamente comercializado en el
mundo. Durante décadas su produccidon y consumo han tenido un papel cultural,
econdmico y cientifico, siendo asi, la bebida mas consumida globalmente,
después del agua y el segundo producto mas comercializado, después del
petréleo (Acquaticci et al., 2023), por lo que representa una importante fuente de
ingresos para numerosos paises productores desde principios del siglo XX.

El consumo del café tiene una tradicién milenaria, remontandose a Africa, y
persiste como bebida principal para iniciar y sostener las actividades diarias
(Ferreira et al., 2019; Oliveira et al., 2018). Su mercado se ha consolidado gracias
a la mejora en la calidad, las practicas agrondmicas, la diversificacion de
productos y su asociacion con algunos beneficios para la salud (Desai et al.,
2020). No solo es un producto economico global, sino también un alimento con
multiples formas de comercializacion: café molido fresco, café instantaneo,
mezclas, capsulas y descafeinado (Gosalvitr et al., 2023).

El cultivo del café se produce principalmente en regiones tropicales y
subtropicales del “Cinturén Cafetero” (30°S-30°N), siendo Coffea arabica L.
(arabica) y Coffea canephora (robusta) las especies mas comercializadas y que
representan mas del 99 % de la produccion mundial. Coffea arabica L. es el café
mas valorado por su calidad, con alrededor del 75 % de la produccion total (Cao
et al., 2023). Segun la Organizacion Internacional del Café (ICO), Sudamérica

concentra gran parte de la produccion mundial, con Brasil como lider indiscutible,
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le siguen Vietnam, Colombia e Indonesia (ICO, 2022), seguidos por Etiopia,
Uganda, Honduras, India, Peru y México (Regazzoni et al., 2016).

La produccién mundial de café alcanzo los 171.3 millones de sacos entre los afios
2022 y 2023, con un consumo estimado de 3,500 millones de tazas diarias (ICO,
2023; Santos et al., 2021). Segun la ICO (2023), se estim6 que la tasa de
crecimiento de consumo promedio fue del 5 % anual. Del mismo modo, los
precios del café verde mostraron un alza en enero 2024 con un promedio de 1.75
USD por libra segun el indice compuesto mensual de la ICO (2024).

Estas cifras muestran cémo la industria del café continla en expansion,
impulsada por nuevas tendencias y avances tecnoldgicos que permiten superar
desafios relacionados con la calidad del grano. Cada vez cobra mayor valor el
café de origen unico y de alta calidad, tendencia que se ve proyectada con fuerza

hacia el futuro para la calidad funcional del café como alimento.

2.2. El café como alimento funcional

El café es una matriz quimica compleja que contiene mas de 2,000 compuestos
quimicos como carbohidratos, fibras, compuestos nitrogenados, lipidos,
minerales, acidos y ésteres (Abreu et al., 2024). De especial importancia, se
encuentran los acidos clorogénicos (ACG), la cafeina (CF) y la trigonelina (TG)
(Sarraguga et al., 2016; Wu et al., 2022), que han mostrado un papel preventivo
frente a diversas enfermedades degenerativas comunes en la sociedad moderna,
razon por la cual se considera al café como una fuente natural de nutracéuticos
(Macheiner et al., 2019; Shahinfar et al., 2021).

Los ACG se relacionan con efectos antioxidantes, antiinflamatorios,
anticancerigenos, antimutagénicos, antihipertensivos, hepatoprotectores,
cardioprotectores 'y neuroprotectores, ademas de mostrar potencial
antibacteriano, antidiabético, antiobesidad y prebidtico (Liang y Kitts, 2016);

ademas, junto con la cafeina, los ACG reducen el riesgo de diabetes mellitus tipo
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2 (Baspinar et al., 2017).

La cafeina, por su parte, es un compuesto muy famoso en la bebida, que actua
como estimulante del sistema nervioso central, pero con otros alcances
importantes desde el punto de vista funcional como, favorecedor en la circulacién
sanguinea y la respiracion, lo que se traduce en efectos como la mejora del
estado de animo, el rendimiento y la sensacion de alerta (Soares et al., 2017,
Golovinskaia y Wang, 2023). Ademas, puede promover la actividad del sistema
GABAérgico, contribuyendo al equilibrio entre excitacién y relajacion (Kwon et al.,
2015). En relacién con la obesidad, la cafeina puede ser altamente favorecedora
en la pérdida de peso, al aumentar el gasto energético y reducir la ingesta
caldrica, por lo que muchos deportistas optan por el consumo de esta bebida
(Larsen et al., 2018). Aunque los beneficios de la cafeina son variados, también
existe el riesgo de la sensibilidad individual a este compuesto que exige un
consumo moderado en las personas que lo padecen (Poole et al., 2017).
Diversos estudios sobre el consumo de la bebida desde el punto de vista
nutricional han estudiado el balance favorable de esta, obteniendo como
resultado que bebidas con mayor concentracién de compuestos fendlicos y ACG,
pero asociadas a menor contenido de cafeina son ideales para su consumo
regular (Anisa et al., 2017).

La trigonelina es un compuesto predominante en la bebida que posee
propiedades importantes como las antidiabéticas y neuroprotectoras, ademas de
mejorar la memoria en pacientes con Alzheimer (Gékcen y Sanlier, 2019; Torres-
Collado et al., 2021). Este compuesto también se transforma en vitamina B3
durante el tostado; esta vitamina es importante para los humanos y ayuda a
mantener la salud celular y proteger el ADN, ademas de contribuir a reducir los
niveles de colesterol, ayudar a controlar la diabetes y prevenir enfermedades
como cataratas, aterosclerosis y Alzheimer. La deficiencia de niacina puede

desencadenar la aparicion de pelagra, una afeccibn grave que causa
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oscurecimiento de la piel, diarrea severa y demencia (Trugo, 2003; Zhou et al.
2012; Garg 2016). La trigonelina tiene una toxicidad baja en comparacion con la
cafeina, actuando principalmente sobre el sistema nervioso central, la secrecion
biliar y el intestino (Saldafia et al. 1997).

Otros metabolitos del café también aportan efectos funcionales. Las
melanoidinas muestran capacidad antioxidante, antimicrobiana y posibles
efectos prebidticos (Sarraguca et al., 2016). La vitamina E (tocoferoles y
tocotrienoles) y los diterpenos poseen propiedades antioxidantes,
antiinflamatorias, anticancerigenas y contribuyen a la estimulacion de los
mecanismos antioxidantes intracelulares (Park et al., 2016; Macheiner et al.,
2019).

Segun diversos estudios, la bebida de café se ha consolidado como funcional; el
consumo de 2 a 4 tazas diarias se asocia con la disminucion de adquirir
enfermedades cardiovasculares, diabetes tipo 2, obesidad, enfermedad de
Parkinson, Alzheimer y diversos tipos de cancer (Jeszka-Skowron et al., 2016;
Poole et al., 2017; Gdékcen y Sanlier, 2019; Torres-Collado et al., 2021). Un
metaanalisis reportdé una disminucion del 10 % en la incidencia de diabetes tipo
2 por cada taza adicional consumida (Bi et al., 2023). Otemuyiwa et al. (2017)
demostraron una reduccién del riesgo de enfermedades relacionadas con el
estrés oxidativo. Muhammad et al. (2019) han documentado que el consumo de
café esta relacionado con la disminucién del peso, el indice de masa (IMC) y la
grasa corporal. Segun Flores et al. (2000), estudios epidemiolégicos recientes
han encontrado una posible asociacion entre el beneficio de una ingesta diaria
moderada de café y una menor incidencia de cirrosis y suicidio entre adultos, asi
como una incidencia significativamente menor de la enfermedad de Parkinson.
No obstante, la relacion entre café y salud no es lineal. Mientras el consumo
moderado se asocia con una reduccion del 15 % en el riesgo cardiovascular

(Rodriguez y Lopez, 2018), ingestas superiores a 6 tazas pueden incrementar el
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riesgo (Zhou y Hyppdnen, 2019), debido a que las respuestas individuales
pueden variar, y el consumo excesivo tiene efectos adversos (Poole et al., 2017;
Shahinfar et al., 2021).

Esta revision subraya, por tanto, la importancia de continuar profundizando en el
estudio sobre la bebida y sus compuestos funcionales que son la forma en la que

los consumidores acceden y se benefician de estos compuestos funcionales.
2.3. Compuestos fitoquimicos del café

2.3.1. Los acidos clorogénicos (ACG)

Los ACG del café forman parte de un grupo mas amplio de compuestos fendlicos
del café (Chaichi et al., 2020). Se clasifican en tres grupos principales mostrados
en la Figura 1, los acidos cafeoilquinicos (CQA: 3-CQA, 4-CQA y 5-CQA), los
acidos dicafeoilquinicos (diCQA: 3,4-diCQA, 3,5-diCQA y 4,5-diCQA) y acidos
feruloilquinicos (FQA: 3-FQA, 4-FQA y 5-FQA) (Vilas-Boas et al., 2020). Los ACG
se encuentran en cantidades relativamente altas en el café y confieren sabores y
aromas caracteristicos a la bebida (Vilas-Boas et al., 2020; Munyendo et al.,
2021). En la (Figura 2) se muestran los precursores de los ACG; su estructura
quimica esta formada por ésteres de acido (-)-quinico con una o dos moléculas
de acidos transcinamicos como el cafeico, ferulico o p-cumarico (Poisson et al.,
2017). Un grano tipico de café verde arabica contiene alrededor de 45 derivados
diferentes de acidos clorogénicos en forma de series de regioisomeros (Alcantara
et al., 2025).

Los CQA, diCQA y FQA representan la mayor parte de los ACG en los granos de
café (80 %, 15 % y 5 %, respectivamente) en Coffea arabica L. (Poltronieri et al.,
2016). Estudios sobre isomeros especificos de ACG mostraron que el 5-CQA era
predominante (Ribeiro et al., 2016) y se encontraba principalmente en cerezas
inmaduras, mientras que otros como el 3-CQA y 4-CQA aumentaban

progresivamente durante la maduracion.
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Figura 1. Isémeros del acido clorogénico. Se clasifican en tres grupos principales:
los acidos cafeoilquinicos (CQA), acidos feruloilquinicos (FQA) y los acidos
dicafeoilquinicos (diCQA)
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Los ACG influyen directamente en las propiedades sensoriales de la infusion,
aportando amargor, astringencia y acidez (Rao y Fuller, 2018). Sin embargo,
altos niveles de ciertas subclases de ACG, como los acidos cafeoilquinicos y
feruloilquinicos, pueden generar sabores indeseables, probablemente debido a
la degradacion y a los productos de oxidaciéon formados antes del tueste
(Regazzoni et al., 2016).

HOOC
OH
Hooc\’ﬁ\OH
OH OH
L . OH
acido quinico
, . OH .
HOOC acido cafeico
HOOC
OH
OCH, OH

acido ferulico p-acido cumarico

Figura 2. Estructuras de los precursores del acido clorogénico.
2.3.2. Degradacion de los acidos clorogénicos en otros fenoles volatiles

Durante el tostado, los &cidos clorogénicos experimentan una notable
degradacion, generando compuestos derivados como acido cafeico, lactonas
clorogénicas y otros fenoles, formados principalmente a través de reacciones de
Maillard y Strecker (Pinheiro et al., 2021). Estos productos contribuyen al
incremento del amargor, la astringencia y el aroma caracteristicos del café

tostado (Ayelign y Sabally, 2013). La principal via de formacion de compuestos
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fendlicos en los cafés tostados es la degradacion de los acidos fendlicos libres
derivados de los acidos clorogénicos, que son: acido p-cumarico, ferulico, quinico
y cafeico. El contenido de fenoles libres es pequefio en los granos de café verde
(Pinheiro et al., 2021).

Durante el tostado se produce un aumento en el contenido de compuestos
fendlicos de caracter volatil, cuya formacion esta directamente relacionada con

la degradacion de los acidos clorogénicos (Figura 3).
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Figura 3. Degradacion del acido clorogénico en otros compuestos fendlicos.

Los fenoles presentes en la mayoria del café tostado son el 4-vinilguayacol (8—
20 mg/kg de café tostado), el guayacol (2-3 mg/kg) y el fenol (1.2-2.2 mg/kg).
Ademas de estos tres componentes, los isomeros del cresol (orto, meta y para)
también forman parte del grupo de fenoles principales del café tostado (Moreira
et al., 2000) (Figura 4).
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Figura 4. Fenoles presentes en los compuestos volatiles del café obtenidos a

partir de la degradacion de derivados del acido clorogénico.

2.3.3. Cafeina y trigonelina

La cafeina (1,3,7-trimetilxantina) es un alcaloide de purina (Figura 5a) de sabor
amargo que se encuentra en el café (Ripper et al., 2020). La concentracion de
cafeina varia segun el tipo de grano, el origen y el método de preparaciéon
(Angeloni et al., 2019; Campbell y Young, 2017). El contenido promedio de
cafeina en Coffea arabica L. es cercano al 1.2 % (Martinez et al., 2014). Este

alcaloide presenta una gran estabilidad durante el tostado; aunque carece de
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olor, aporta amargor y puede influir en el perfil sensorial de la bebida (Monteiro y
Trugo, 2005). Asimismo, es uno de los compuestos relacionados con la
astringencia, una sensacion seca y aspera en la cavidad oral, que contribuye al
caracter del café, aunque en concentraciones elevadas puede afectar
negativamente su aceptabilidad (Brossard et al., 2016; Shewan et al., 2020).

A pesar de su participacion en el amargor, se calcula que genera menos del 10
% del amargor total percibido en una taza de café (Poisson et al., 2017). La
cafeina se localiza libre en el citoplasma, generalmente asociada al clorogenato
de potasio, un complejo de baja solubilidad que condiciona su movilidad a través
de los tejidos (Macrae, 1985; Farah y Donangelo, 2006; McLellan et al., 2016).
La trigonelina es una N-metil betaina derivada de la metilacién enzimatica del
nitrégeno al acido nicotinico, de ahi su nombre de acido N-metil nicotinico (Figura
5b) y puede estar presente en concentraciones de entre 0,6 y 1,3 % en los granos
de Coffea arabica L. (Freitas et al., 2023; Macrae, 1985). Sus niveles en granos
de café verde y tostado se correlacionan fuertemente con la alta calidad del café
(Garret et al., 2016).

CHa (b)

(a) |
N N 0 X
/N N\CH3 N+
HyC o c|:H3

Figura 5. Estructuras de la cafeina (a) y la trigonelina (b)
La trigonelina al ser un derivado de la piridina, la trigonelina actua como precursor
de aroma, contribuyendo a la formacion de compuestos de sabor deseables
durante el proceso de tostado, como furanos, pirazinas, pirroles y alquilpiridinas
(Grzelczyk et al., 2022; Trugo 1984; Monteiro y Trugo 2005, Ky et al., 2001;

Campa et al., 2004), mientras que los granos y sus infusiones también
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constituyen una fuente importante de acidos hidroxicinamicos (Hall et al., 2022).
Durante el tostado, esta sustancia se desmetila y da lugar a la formacion de
niacina, también conocida como vitamina B3, vitamina PP o acido nicotinico
(Trugo, 2003).

2.3.4. Azucares del café

Otros metabolitos que contribuyen a la calidad del café son los azucares, también
denominados carbohidratos o glucidos, que son moléculas organicas constituidas
por carbono, hidrégeno y oxigeno (Pinheiro et al., 2021).

Los azucares constituyen mas del 50 % del peso seco total de la semilla (Socata
et al., 2020). Dentro de ellos, los polisacaridos representan la mayor proporcion
del contenido total de carbohidratos (Hall et al., 2022), mientras que los azucares
libres, en particular la sacarosa, han recibido mayor atencion por su papel como
precursores de compuestos clave para el sabor y aroma tras el tostado (Angeloni
etal., 2019).

Desde el punto de vista quimico, los azucares pueden clasificarse en reductores
y no reductores (Pinheiro et al., 2021). Se consideran reductores cuando poseen
un grupo aldehido libre o una cetona capaz de isomerizarse a aldehido, lo que
les permite actuar como agentes reductores frente a sustancias oxidantes, como
iones metalicos Cu?* o Fe®*". En esta reaccion, el grupo aldehido se oxida
mientras el ion metalico se reduce. La glucosa es un ejemplo clasico de azucar
reductor debido a su grupo aldehido libre (Figura 6) (Lehninger et al., 2013).

La sacarosa es un azucar no reductor; sin embargo, cuando se somete a
hidrdlisis en un medio acido, se descompone en glucosa y fructosa, ambas
portadoras de un grupo aldehido o funcionalidad equivalente, por lo que se
comportan como azucares reductores (Figura 7). En términos estructurales, un
azucar reductor en su forma ciclica se caracteriza por poseer un hidroxilo

anomeérico libre (Lehninger et al., 2013).
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Figura 6. Oxidacion de la D-glucosa (azucar reductor) en presencia del ion Cu2+

La sacarosa se convierte en el azucar libre mas abundante en el grano de café,
actuando como fuente esencial de carbono y energia durante la maduracion
(Garrett et al., 2016), ademas de contribuir a la generacion de compuestos
aromaticos durante el tostado (Barbosa et al., 2019). Su concentracion en granos
verdes puede variar hasta diez veces (9-90 mg g, dwb), en funcion de la
especie, variedad y condiciones de cultivo, siendo generalmente mas alta en C.
arabica que en C. canephora (Cao et al.,, 2023). La sacarosa se localiza
principalmente en el endospermo y presenta una distribucién relativamente
homogénea (Garrett et al., 2016). Este azucar esta muy influenciado por el tueste,
actua como precursor del sabor y es responsable de la formacién del color (Crews
y Castle, 2007).

A diferencia de la sacarosa, la glucosa y la fructosa, que también estan presentes
al final de la maduracién del café en concentraciones de 3-5 mg g™' (dwb),
muestran un patrén distinto, ya que se concentran sobre todo en el perispermo
(Campbell y Young, 2017). Se ha demostrado que metabolitos presentes en
bajas concentraciones, como los disacaridos del 3-metilbutanoilo (10-35 ug g™),

pueden tener mayor impacto en la discriminacion sensorial del café que la propia
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sacarosa (=80 mg-g™") (ljanu et al., 2020). Este glucosido del acido 3-
metilbutirico, formado por glucosa y fructosa, muestra una correlacion clara con
el regusto, un atributo valorado positivamente por catadores profesionales (Iwasa
et al., 2015).

H OH
H glucosa OH

H+
—— + Hidroxilo anomérico
HO H o H20 libre
0 HO OH
H OH o
H OH
H CH,OH
H
HO H CH,OH
HO H
sacarosa fructosa

Figura 7. Hidrdlisis de la sacarosa y liberacion de azucares reductores, glucosa
y fructosa, que contienen hidroxilo anomérico libre.

2.4. Poscosecha del café

La calidad del café se determina por una combinacién de diversas etapas que
abarcan desde la produccidon agronémica hasta la preparacion final de la bebida
(Clemente et al., 2015). Entre los factores que influyen en la calidad del café se
incluyen los procesos agricolas, los métodos de la cosecha, el beneficio del café
(beneficio humedo, semihumedo y natural) y el secado (Tauchen et al., 2022;
Vellema et al., 2015). Existen tres principales técnicas de cosecha, la manual,
semimecanizada y mecanica. La eleccion de la técnica depende de factores
como topografia, infraestructura de poscosecha, calidad deseada del café y

disponibilidad de mano de obra (Poltronieri y Rossi, 2016).
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Para llevar a cabo el beneficio del café es necesario el uso de una maquina
despulpadora, usada para remover la piel y la pulpa de las cerezas del café tras
la cosecha (Silva et al., 2023). Una vez ocurrido el proceso de despulpado, los
granos sin cascara quedan recubiertos por una capa viscosa llamada mucilago,
que se elimina mediante fermentacion. Durante este proceso, la microbiota
presente degrada la pulpa (Lee et al., 2015), los microorganismos juegan un
papel esencial en este paso, en general, las bacterias lacticas y levaduras
descomponen los azucares complejos del mucilago mediante enzimas
pectinoliticas, generando metabolitos secundarios beneficiosos (Bressani et al.,
2021). La fermentacion dura entre 24 y 72 horas y es determinante para la calidad
del café lavado, impactando en su perfil de sabor, acidez y complejidad general
(Brioschi et al., 2020; Silva et al., 2023). Muchos investigadores han dedicado
gran atencion a la microbiota del café, ya que la fermentacién es un proceso clave
en la calidad final de la bebida.

Posteriormente, se lavan los granos fermentados para eliminar los productos de
descomposicion. El lavado del café consiste en el remojo de los granos; es un
proceso que mejora su calidad al lixiviar compuestos que pueden causar amargor
o pardeamiento, durante este proceso se eliminan diterpenos, polifenoles y
taninos (Lee et al., 2015).

El paso final de la poscosecha del café es el proceso de secado, el cual puede
realizarse de manera natural o solar, sobre patios o camas elevadas, o de forma
artificial, mediante secadores mecanicos, asegurando que la humedad final de
los granos no supere el 12 - 13 % (Park et al., 2023). Es importante mantener los
granos en este rango de humedad para evitar la degradacion de compuestos
bioactivos, la proliferacion de microorganismos y la aparicién de defectos durante
el almacenamiento (Park et al., 2016)
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2.5. Almendra de café o café verde

El café verde es el grano de café en su estado natural antes del proceso de
tostado. Para obtenerlo, el grano pasa por el proceso de poscosecha, una vez
secado, se procede al trillado y clasificacion, donde se eliminan restos de
cascara, granos con defectos y se separan por tamafo, para finalmente ser

almacenados o comercializados. En la Figura 8 se observan los diferentes

defectos y el grano bueno del café.

o> | Qe,

Grano negro Grano cardenilio

.9
-

=)
25\

Grano inmaduro

Grano flojo Grano sobresecado | Grano viejo Grano decolorado Graneo bueno
1

Figura 8. Defectos del café (Osorio, 2021)

Desde el punto de vista quimico, el café verde se caracteriza por sus propiedades
funcionales debido a sus compuestos bioactivos. Entre ellos, destacan los acidos
clorogénicos (ACG), representando hasta el 80 % del total de polifenoles del café
verde (Barbosa et al., 2019). Los fendlicos totales en granos verdes oscilan entre
4-8.4% (dwb) para C. arabica (Freitas et al., 2023). La gran mayoria corresponde
a derivados de los ACG, el resto representa apenas un 1% de los fendlicos totales
(Barbosa et al., 2019), incluyendo compuestos volatiles y no volatiles simples,

libres (no conjugados), como los acidos: cafeico, vainilico, ferulico, p-cumarico y
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p-hidroxibenzoico (Kwon et al., 2015), ademas de moléculas fendlicas mas

complejas (Kurniawan et al., 2017).

2.6. Tostado del café

El tostado del café es el proceso de coccion del grano y cada grupo de café que
pasa por este proceso finaliza con un perfil de tueste caracteristico para cada
lote. La definicion del perfil de tueste depende de la combinacion de tiempo y
temperatura, ajustada por el personal tostador para alcanzar caracteristicas
deseadas. La temperatura regula la intensidad de las reacciones quimicas,
mientras que el tiempo que pasa en el proceso de tostado influye en la
complejidad del sabor (Seninde y Chambers, 2020). Esta relacidén se representa
en la llamada curva de tueste (Figura 9), que refleja los cambios de temperatura
a lo largo del tiempo y constituye la guia principal para equilibrar atributos
sensoriales del café (Vilas-Boas et al., 2020).

El tostado de café es un proceso complejo en el que tienen lugar
transformaciones fisicas y quimicas decisivas para la calidad final de la bebida
(Cortés-Macias et al., 2023). Estas transformaciones son impulsadas por
reacciones de pirdlisis, de Maillard, caramelizacion de azucares y de degradacion
de Strecker, que generan tanto compuestos volatiles como no volatiles
responsables de los aromas y sabores caracteristicos del café (Cortés-Macias et
al., 2023; Sruthi et al., 2021; Seninde y Chambers, 2020). En cuanto a las
condiciones de tostado, se utilizan diferentes niveles definidos principalmente por
la temperatura (160-240 °C) y la duracion del proceso (8—25 min), o en términos
de colorimetria, con el fin de obtener el perfil de sabor deseado (Freitas et al.,
2023; Park et al., 2023; Sruthi et al., 2021).

Para este proceso se utilizan diferentes tipos de maquinas tostadoras. Las mas
comunes son las tostadoras de tambor rotatorio, muy usadas en cafés de

especialidad, que funcionan a gas o electricidad y permiten un control preciso del
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calor en lotes de pocos a varios kilos (Sruthi et al., 2021).

(°C) SECADO CARAMELIZACION DESARROLLO

TEMPERATURA

3 4 5 6 7 a 9 0 1N 12 (min)

TIEMPO
Figura 9. Curva de tostado del café

También existen los tostadores de lecho fluido, que permiten un tostado mas
rapido y uniforme de los granos de café, aunque son menos frecuentes en
producciones artesanales (Seninde y Chambers, 2020). En la industria se
emplean tostadores continuos, capaces de procesar varias toneladas por hora
con sistemas automatizados de control de temperatura, tiempo, humedad, etc.
(Park et al., 2023). Para muestras pequenas existen tostadores pequefios
llamados de prueba, que permiten definir perfiles de tostado a pequefa escala
(Cortés-Macias et al., 2023).

2.6.1. Medicion de color mediante coordenadas CIE L* a* b*

El color del café ha sido evaluado durante afios por expertos en el tostado del
café para identificar su calidad como una caracteristica sensorial visual
(Londofio-Hernandez et al., 2020). Sin embargo, el analisis visual es subjetivo y
carece de reproducibilidad (Ledn et al., 2006). Por lo tanto, se han utilizado
equipos de colorimetria para estandarizar esta caracteristica fisica mediante la
escala de la Comision Internacional de lluminacién o Commission Internationale
de I'Eclairage (CIE) (Yergenson y Aston, 2020).
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Los resultados obtenidos de un equipo de colorimetria se pueden definir como
indices de color CIELab (L*, a*, b*). Esta técnica se basa en tres componentes
primarios (valores X, Y y Z) que corresponden a la alineacion con la vision
humana o la respuesta del ojo al color (Marefat et al., 2025). El modelo CIELab
fue desarrollado por la CIE en 1976 (Flavier et al., 2022) y actualmente es una
de las herramientas mas fiables para evaluar las variaciones de color en el
tostado del café por ser consistente y objetivo (Sagita et al., 2024 ). En la medicion
de color absoluto, el eje a * simboliza la oposicion entre verde y rojo, donde los
valores negativos indican direccidn del color hacia el verde y los valores positivos
hacia el rojo. Para el eje b * ocurre lo mismo, pero indica el contraste entre azul y
amarillo, donde los valores negativos tienden hacia el azul y los positivos hacia
el amarillo. Finalmente, la luminosidad o el valor L * varia de 0 a 100, donde O

indica el negro absoluto ideal y 100 significa el blanco absoluto ideal (Durmus,
2020).

2.6.2. Procesos quimicos durante el tostado

El proceso de tostado del café inicia con la fase de secado, en la que el agua
libre se evapora (Seninde y Chambers, 2020). Durante el calentamiento, los
granos experimentan cambios estructurales visibles, siendo el primer crujido o
primer crack el indicador inicial de la transicion a café tostado. Este fendmeno,
acompanado por un chasquido debido a la presion interna del agua y dioxido de
carbono, libera vapor de agua, reflejando la expansion interna de los granos
(Milani et al., 2017), marcando el inicio del desarrollo aromético y los tuestes
claros (Silva et al., 2023).

Los procesos quimicos involucrados en el tostado son muchos y sobresalen: (1)
reaccion de Maillard o pardeamiento no enzimatico entre sustancias
nitrogenadas, aminoacidos, proteinas, trigonelina, serotonina, carbohidratos,

hidroxiacidos y fenoles; (2) Degradacion de Strecker; (3) degradacion de
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aminoacidos individuales, en particular aminoacidos azufrados, hidroxiacidos y
prolina; (4) degradacién de la trigonelina; (5) degradacion de azucares
(caramelizacion); (6) degradacion de acidos fendlicos, especialmente del acido
quinico; (7) degradacién menor de lipidos; y (8) interaccion entre productos
intermedios de descomposicién (Pinheiro et al., 2021; Coffee Research Institute,
2018).

Conforme avanza el proceso de tostado, el volumen del grano aumenta, el color
se oscurece progresivamente (Vilas-Boas et al., 2020); a medida que el tueste
progresa, inician las reacciones de Maillard y la caramelizacion. Los aminoacidos
libres y los azucares reductores se degradan muy rapido; la sacarosa
principalmente esta presente en niveles de 4-8 % en los granos (Milani et al.,
2017). Como resultado de estas transformaciones, se originan numerosos
compuestos volatiles caracteristicos del café tostado (Figura 10) (Yeretzian et al.,
2002; Kosowska et al., 2017).

La sacarosa, en particular, sufre una degradacion marcada por pirdlisis
(caramelizacion), fragmentacion y reacciones de Maillard en presencia de
aminoacidos (de Maria et al., 1999). La reaccion de Maillard se inicia cuando el
grupo carbonilo (C=0) de los azucares reductores es atacado nucleofilicamente
por el grupo amino (-NH,) de aminoacidos o proteinas, formando inicialmente
iminas o “bases de Schiff’ (Davidek et al., 2008; Nursten, 2005) (Figura 11). Estas
iminas pueden ciclizar y originar glucosamina, una molécula inestable e incolora,
sin aporte de aroma ni sabor (Pinheiro et al., 2021).

A continuacion, las bases de Schiff sufren un reordenamiento de Amadori, que
conduce a la formacion del producto de Amadori (Li et al., 2014; Nursten, 2005).
Este compuesto, tras procesos de enolizacion y escision oxidativa, genera
intermediarios a-dicarbonilicos, a partir de los cuales pueden formarse
melanoidinas (responsables del color oscuro del café) y diversas moléculas
volatiles (Freitas et al., 2023; Halford et al., 2010; Nursten, 2005).
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Figura 10. Precursores en la formacion del sabor del café durante la etapa de
tostado (Pereira et al., 2021).

Las melanoidinas constituyen en promedio un 32 % de los compuestos solubles
en la infusion de café (=70 mg/mL) (Ripper et al., 2020). En fases posteriores, los
a-dicarbonilicos derivados del producto de Amadori pueden reaccionar con
aminoacidos, dando origen a a-aminocetonas y al aldehido de Strecker. Esta
etapa se conoce como degradaciéon de Strecker (Nursten, 2005; Van Ba et al,,
2012). La autocondensacion y oxidacion de las a-aminocetonas generadas en
esta fase pueden conducir a la formacion de pirazinas, compuestos relevantes
por su contribucion aromatica (Nursten, 2005).

Cuando la temperatura sobrepasa los 160 °C, la caramelizacién se intensifica y

la sacarosa se consume casi por completo (Aguiar et al., 2016). La interaccién
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de azucares con aminoacidos da lugar a una amplia gama de moléculas que
contribuyen a la complejidad sensorial del café (Seninde y Chambers, 2020),
aportando notas frutales, florales, asi como matices de caramelo, chocolate y
nueces (Aguiar et al., 2016; Freitas et al., 2023; Sruthi et al., 2021). Ademas,
durante el tostado, la caramelizacion de los azucares favorece la formacién de
furanos, compuestos fundamentales en el aroma del café (de Maria et al., 1999;
Lee et al., 2015; Yang et al., 2016).

HQH,C
HOH,C
RCHNH,

D-glucosa
HOH,C HOH,C )
OH e
OH 0 Ho D -
NHCH,R HO NCH,R
OH
H
Imina (Base de Schiff)
HQH,C o
HO Producto Melanoidinas,
" ) o furfurales.
OH Amadori a1es,
NHCH,R aldehidos,
etc.

D-glicosamina (N-glicésido)

Figura 11. Mecanismo de las etapas iniciales de la reaccion de Maillard (Pereira
et al., 2021)

Una vez alcanzado el nivel de tueste deseado, los granos deben enfriarse
rapidamente para detener las reacciones y preservar la calidad del producto

(Grzelczyk et al., 2022). Si esto no ocurre, el proceso continta y al alcanzar
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temperaturas de 200-240 °C, se produce el segundo crack, asociado con los
tuestes oscuros. En este punto, los aceites migran hacia la superficie, otorgando
brillo caracteristico al grano (Freitas et al., 2023; Sruthi et al., 2021). Este segundo
crujido es menos intenso que el primero, asociado a una expansion adicional de
los granos y a la liberacion continua de vapor y diéxido de carbono (Silva et al.,
2023).

2.7. Importancia del origen geografico del café

El origen geografico es un factor determinante en la calidad y composicion
fitoquimica de los granos de café, ya que integra la influencia de variables como
el clima, el suelo, las variedades cultivadas, las practicas agricolas locales y la
estacionalidad (Nobrega et al., 2023). Todos ellos son responsables de conferir
sabores y caracteristicas unicas a cada region productora (Worku et al., 2023).
La interaccion entre la variabilidad genética del café y las condiciones de cultivo
influye directamente en la composicion quimica de los granos (Magrach y
Ghazoul, 2015). Asi, los granos procedentes de regiones y variedades
reconocidas por producir cafés de alta calidad poseen un valor comercial elevado
(Munyendo et al., 2021).

2.7.1. Altitud del cultivo de café

La altitud de las plantaciones es uno de los factores mas estudiados, aunque los
resultados reportados no siempre coinciden. En general, se considera que la
altitud influye en la calidad del café a través de variables como la temperatura, la
humedad y la exposicion (ljanu et al., 2020). Algunos estudios sugieren que a
mayor altitud se obtienen cafés de mejor calidad. Ribeiro et al. (2016), por
ejemplo, compararon cafés de variedad C. arabica cultivada a 1000 y 1200
m.s.n.m., y observaron que los granos a 1200 m presentaban mayor calidad,
atribuida a un incremento en las concentraciones de trigonelina y acidos

clorogénicos (3-CQA). Sin embargo, Dadi et al. (2018) reportaron que el cultivo a
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menor altitud (700 m s. n. m.), cuando se combina con sistemas de sombreado,

también puede mejorar la calidad de la bebida.

2.7.2. Clima del cultivo de café

El clima regional, incluyendo la temperatura, la disponibilidad de agua y el
régimen de lluvias, también impacta tanto en la produccion como en la calidad,
al favorecer la propagacion de plagas y enfermedades que interrumpen la
floracién y el desarrollo del grano (Magrach y Ghazoul, 2015). La agricultura
cafetalera es altamente vulnerable al cambio climatico, especialmente en paises
en desarrollo, donde la capacidad de adaptacién puede ser limitada (Dadi et al.,
2018; ljanu et al., 2020). Por lo que este factor representa un gran desafio para
los productores, ya que genera impacto en la disminucion de la oferta mundial de

café y por consecuencia pérdidas econdmicas altas (Ayal et al., 2023).

2.7.3. La genética del café

Las dos especies mas cultivadas y apreciadas a nivel mundial son Coffea arabica
L. y Coffea canephora, cada una con caracteristicas quimicas y sensoriales
distintivas (Poltronieri y Rossi, 2016; Worku et al., 2023). C. arabica L. es la
especie mas cultivada, representando alrededor del 70% de la produccion
mundial. Se caracteriza por un perfil sensorial fino y suave, que la convierte en la
mas valorada por los consumidores. El grano de café presenta alrededor de 50—
60% de carbohidratos, 10—-15% de proteinas, menos del 2% de lipidos y entre
0.9-1.3% de cafeina (Poisson et al., 2017). Es un cultivo condicionado por
altitudes a partir de 700 m.s.n.m., para lograr estabilidad de los rendimientos y la
calidad final del grano (Batista et al., 2016). Por lo contrario, otras especies como
C. canephora, son consideradas un grano de menor calidad sensorial debido a
su alto contenido de cafeina (1.6—2.5%) y su sabor amargo, astringente y de baja
acidez (Poltronieri y Rossi, 2016). Particularmente esta especie presenta un

contenido de solidos solubles relativamente alto, lo que la hace especialmente
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adecuada para la elaboracién de café instantaneo (Poisson et al., 2017; Hall et
al., 2022) y sus condiciones de cultivo se ven favorecidas en altitudes mas bajas
que C. arabica L. (Girma et al., 2020; Park et al., 2023).

Por lo tanto, los granos de Coffea arabica L. son destacados en el mundo
cafetalero por su amplia aceptacién y mayor preferencia en el mercado global, lo
que refleja su importancia econémica y social dentro de la industria del café
(Worku et al., 2023).
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3. ANALISIS FT-IR-ATR INTEGRADO A QUIIV!IOMETRiA PARA
EVALUAR EL EFECTO DEL TOSTADO DE CAFE (Coffea arabica L.)

3.1. Resumen

El café es una de las bebidas mas consumidas a nivel mundial, y su potencial
nutracéutico depende en gran medida del proceso de tostado y de su origen
geografico. El objetivo de este estudio fue analizar la influencia del tostado sobre
los cambios quimicos que ocurren en los grupos funcionales de compuestos
bioactivos en granos de Coffea arabica L., utilizando espectroscopia FT-IR
integrada con analisis quimiométrico. Los espectros FT-IR-ATR se realizaron a
partir de muestras de café de: Neiva-Huila, Colombia (C); Ecatlan-Puebla, México
(P); y Huatusco-Veracruz, México (H), en tres niveles de tostado (T+1, T2, T3) y un
nivel verde/sin tostar (V). Posteriormente se analizaron las bandas caracteristicas
de los grupos funcionales y los cambios en los tratamientos verdes y tostados;
para estudiar finalmente la variabilidad estadistica mediante quimiometria. Los
resultados mostraron que a medida que aumenté el nivel de tostado, las bandas
en 1700 cm™ y 1640 cm™ se intensificaron, se identificaron cambios en la region
de 2800-3000 cm™ y disminuyeron las bandas O—H (3200-3550 cm™"). Ademas,
las bandas de los tratamientos verdes y tostados se separaron demostrando
diferencias estadisticas. Se observo la separacion de tratamientos por variables
(bandas espectrales) en la huella dactilar del café verde (980 a 995 cm-") y del
café tostado (950 a 961 y 1013 cm™") por las bandas caracteristicas de los
azucares del café. Finalmente, se identificaron las bandas mas importantes en el
analisis de cafés verdes de tostados (987, 983, 991 y 980 cm-') caracteristicas
de los azucares, por los cambios quimicos que ocurren dentro del grano a raiz
de la reaccion de Maillard. Aunque la técnica FT-IR-ART integrada a
quimiometria no permitié la diferenciacién entre niveles de tueste, si es una
herramienta rapida y no destructiva que permite monitorear el comportamiento
de los granos de café verde a tostado.

Palabras clave: azucares, bandas espectrales, espectrometria, reaccion de
Maillard.
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FT-IR-ATR ANALYSIS INTEGRATED WITH CHEMOMETRICS TO
EVALUATE THE EFFECT OF COFFEE ROASTING (Coffea arabica L.)

Abstract

Coffee is one of the most widely consumed beverages in the world, and its
nutraceutical potential depends largely on the roasting process and its geographic
origin. The objective of this study was to analyze the influence of roasting on the
chemical changes occurring in the functional groups of bioactive compounds in
Coffea arabica L. beans, using FT-IR spectroscopy integrated with chemometric
analysis. FT-IR-ATR spectra were obtained from coffee samples from Neiva-
Huila, Colombia (C); Ecatlan-Puebla, Mexico (P); and Huatusco-Veracruz, Mexico
(H), across three roasting levels (T1, T2, T3) and a green/unroasted level (V).
Subsequently, the characteristic bands of the functional groups and the changes
between green and roasted treatments were analyzed, followed by a study of
statistical variability through chemometrics. The results showed that as the
roasting level increased, the bands at 1700 cm™ and 1640 cm™ intensified,
changes were identified in the 2800-3000 cm™ region, and the O—-H bands
(3200-3550 cm™) decreased. Furthermore, the bands for green and roasted
treatments were clearly separated, demonstrating statistical differences. A
separation of treatments was observed based on variables (spectral bands) within
the fingerprint of green coffee (980 to 995 cm™) and roasted coffee (950 to 961
and 1013 cm™), corresponding to the characteristic bands of coffee sugars.
Finally, the most significant bands for distinguishing green from roasted coffees
(987, 983, 991, and 980 cm™") were identified as sugar-related markers, resulting
from the chemical changes occurring within the bean due to the Maillard reaction.
Although the FT-IR-ATR technique integrated with chemometrics did not allow for
differentiation between roasting levels, it proved to be a fast and non-destructive
tool for monitoring the behavior of coffee beans from green to roasted states.
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3.2. Introduccion

La espectroscopia FT-IR es una técnica empleada en el analisis quimico para la
identificacion cualitativa de grupos funcionales de compuestos especificos dentro
de matrices quimicas complejas, como los alimentos (Huaccha-Herrera et al.,
2024). Este analisis permite detectar cambios estructurales en los grupos
funcionales provocados por diversos tratamientos, incluyendo cambios de
temperatura durante los procesos de coccion o tostado en alimentos, como en el
café. El tostado del café afecta directamente a la quimica del grano y sus
bioactivos, como la cafeina, la trigonelina, los acidos clorogénicos y los
compuestos polifendlicos (Pacheco-Coello & Rabottini-Villamizar, 2022).

Las reacciones quimicas producidas durante el tostado, como la pirdlisis, la
degradacion térmica y las reacciones de Maillard, provocan la descomposicion o
transformacién de compuestos quimicos. Los acidos clorogénicos disminuyen
progresivamente con el aumento de temperatura, reduciendo la capacidad
antioxidante del grano (Huaccha-Herrera et al., 2024). La trigonelina, por su
parte, se degrada a compuestos volatiles que influyen en el aroma y sabor del
café, como el acido nicotinico y derivados furanicos (Vasquez-Villeda et al.,
2021). Asimismo, aunque la cafeina es térmicamente mas estable, su contenido
también puede variar ligeramente dependiendo del nivel de tueste (Pacheco-
Coello y Rabattini-Villamizar, 2022).

En cuanto a la aplicacidn de la técnica FT-IR, estudios recientes han demostrado
su utilidad para identificar bandas espectrales caracteristicas asociadas a grupos
funcionales presentes en alcaloides (como la cafeina y la trigonelina),
compuestos fendlicos y acidos organicos, permitiendo asi correlacionar estos
datos con las propiedades sensoriales y funcionales del café (Vasquez-Villeda et
al., 2021; Dominguez-Pérez et al., 2019). A la fecha se cuenta con estudios
utilizando la técnica FT-IR para evaluar los cambios durante el tostado de
compuestos como cafeina, trigonelina, polifenoles y acidos clorogénicos en
Coffea arabiga L., sin embargo, no se tienen reportes evaluando diferentes tipos
de tostado comparandolo con el café verde, un analisis del café de las regiones
de Veracruz, Puebla y Colombia.
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Por lo tanto, el objetivo de esta investigacién fue analizar los cambios en los
espectros FT-IR para caracterizar el proceso de tostado y evaluar la factibilidad
de la identificacion de las sefales caracteristicas lade cafeina, trigonelina y
acidos clorogénicos en granos de café verde y con tres niveles de tostado,
provenientes de regiones diferentes, mediante estudios quimiométricos para
aportar evidencias sobre los cambios estructurales que sufren dichos
compuestos durante el tostado y que inciden en la calidad y potencial funcional

del café.
3.3. Materiales y métodos

3.3.1. Material vegetal

Se recolectd café (Coffea arabica L.) en estado de "pergamino seco",
previamente procesado mediante beneficio humedo de poscosecha y secado
solar, de tres regiones productoras: Neiva-Huila, Colombia (C) 2.94° N, 75.28° O,
Huatusco-Veracruz, México (H) 19.15° N, 96.95° O y Ecatlan-Puebla, México (P)
20.05° N, 97.60° O. Se recolectaron tres muestras de cada region. Los granos
colombianos (C) fueron sometidos a tostado en Neiva-Huila (Colombia) y los
granos mexicanos (H y P) en Huatusco, Veracruz (México) mediante el uso de
dos tostadoras con el apoyo de personal técnico especializado en tostado de
café; una tostadora de tambor convencional y una tostadora de tambor eléctrico
modelo EVO (CoffeeTech; ano 2022), respectivamente. Se seleccionaron
muestras de granos de café en cuatro etapas, grano verde (V) y granos tostados
(tueste bajo, tueste medio y tueste alto) que fueron monitoreados mediante
coordenadas CIE L*a*b* para asegurar la homogeneidad: el tueste bajo, T1 (L* =
25+20,a*=7%+1.0,b*=8 £ 1.0), el tueste medio, T2 (L* =23 +2.0,a*=6 %
1.0,b*=7+1.0)y el tueste alto, T3 (L*=20+2.0,a*=5+1.0,b*=4+£1.0). Una
vez aplicados los tratamientos, las muestras fueron codificadas como CV, CTjy,
CT2y CTs; HV, HT41, HT2 y HT3; y PV, PT4, PT2 y PTs. Finalmente, los granos
verdes (previamente liofilizados) y los granos tostados se sellaron al vacio y se
almacenaron a temperatura ambiente hasta su molienda para el posterior

analisis.
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3.3.2. Analisis por espectroscopia infrarroja -transformada de Fourier (FT-
IR-ATR)

Los granos molidos de café verde y con diferentes niveles de tostado se
analizaron en un espectrometro infrarrojo por transformada de Fourier (FT-IR)
(Cary 630, Agilent Technologies, Santa Clara, CA, USA) equipado con un
accesorio de reflectancia total atenuado (ATR) universal. También se obtuvieron
los espectros FT-IR-ATR de estandares de cafeina (Sigma-Aldrich CAS 58-08-2;
2 98.5% de pureza), trigonelina (Sigma-Aldrich CAS 535-83-1 2 97% de pureza)
y acido clorogénico 3-O-cafeoilquinico (3-CQA) (Sigma-Aldrich CAS 327-97-9; =2
95% de pureza). Cada muestra (aproximadamente 0.1 g) se coloco en contacto
con el cristal de diamante con un ajuste de geometria a una calibraciéon de fuerza
de 60 unidades, siguiendo la metodologia propuesta por Martinez-Velasco et al.
(2018). Se determino la transmitancia en el intervalo de 600 cm-' a 3800 cm-".
Posteriormente se identificaron las bandas caracteristicas de los grupos
funcionales en los granos de café molidos (verdes y tostados) y se compararon
cualitativamente con estandares de cafeina, trigonelina y acido clorogénico (3-O-

cafeoilquinico).

3.3.3. Analisis estadistico multivariable

Los datos FT-IR-ATR se organizaron en un archivo CSV de Excel (Microsoft
Office® 365) como una matriz compuesta por 860 filas como promedios de
numeros de onda y 72 columnas correspondientes a 36 tratamientos (por
triplicado). Inicialmente los datos se procesaron mediante la segunda derivada
con el fin de reducir los efectos de la linea base y aumentar la sensibilidad con el
software MestReNova 15.0. Posteriormente, los datos se analizaron mediante un
Analisis de Componentes Principales (ACP) como técnica exploratoria para
identificar la variabilidad de las muestras y un Analisis Discriminante de Minimos
Cuadrados Parciales (PLS-DA) para identificar las variables diferenciables y
obtener el grafico de marcadores (scores). Finalmente, se construyd un analisis
de agrupamiento (cluster) mediante un dendrograma y un mapa de calor

(heatmap) para observar la formacion de grupos por variables. Este analisis se
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realizd con la plataforma en linea del software estadistico MetaboAnalyst 6.0 y el

modulo “Statistical Analysis One Factor” (Pang et al., 2024).

3.4. Resultados y discusion

Los espectros de FT-IR-ATR son una herramienta analitica ampliamente utilizada
para caracterizar la huella dactilar quimica del café. En la Figura 12 se muestran
los espectros obtenidos a partir de todas las muestras verdes y tostadas de las
diferentes regiones: Neiva-Huila, Colombia, Huatusco-Veracruz-México vy
Puebla-México (Figura 12a). Asi como los espectros de los estandares de caféina
(Figura 12b), acido clorogénico (3-O-cafeoilquinico) (Figura 12c) y trigonelina
(Figura 12d). Los cambios en los espectros se observan en las regiones de 3600
a 2854 cm~"y de 1800 a 600 cm~". Los espectros revelan un patréon muy similar
entre las muestras del estudio con una matriz quimica relativamente constante;
sin embargo, la intensidad de trigonelina (b-d).

algunas bandas varian con el tueste, indicando variabiliad en la intensidad y el
desplazamiento de las bandas. En la Figura 12a se evidencia alta similitud entre
los espectros de todas las muestras, particularmente en la regién huella (1800—
600 cm™), lo que indica una composicidén quimica global, consistente y propia de
la matriz del café (Barrios- Rodriguez et al. (2021)). La superposicién de
espectros y la conservacion del patron de bandas evidencian una buena
reproducibilidad instrumental y de muestreo, destacando al FT-IR-ATR como una
herramienta rapida y confiable para identificar patrones en las muestras.

1.1.1. Compuestos quimicos relacionados con la actividad funcional del café

La cafeina contiene grupos amida y aminas en el anillo de la xantina, el imidazol
unido a un anillo de purina formando un heterociclico y tres metilos unidos a
atomos de nitrogeno en el anillo purinico (Tavares y Sakata, 2012). Las
principales bandas asociadas con la cafeina (Figura 12b) corresponden a un
estiramiento del enlace C-H en el anillo aromatico en 3100 cm-'y la banda C-H
en 2950 cm-', perteneciente al grupo metilo -CH3 del N-CHs (Assis et al., 2018).
La banda en 1700 cm™' del estiramiento del grupo carbonilo (C=0) perteneciente
a la xantina. En 1600 cm™' la banda C=C del anillo aromatico unido al C-N es

sefal clave usada para la cuantificacién de la cafeina (Craig et al., 2018).
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Figura 12. Espectros FT-IR-ATR de muestras de café verde y café tostado en

grano molido (a) y estandares quimicos de cafeina, acido clorogénico y
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trigonelina (b-d).

En 1350 cm™ la flexion C-H de los hidrégenos en los grupos metilo (-CHs). La
banda en 1230 cm™' de los enlaces C-N de los N-CH3. Finalmente, en 740 cm™"
se observan las vibraciones de los enlaces C-H en los anillos. Resultados
similares fueron demostrados por Barrios-Rodriguez et al. (2021), Assis et al.
(2018) y Craig et al. (2014).

Los acidos clorogénicos (ACG) son los principales compuestos fendlicos del café
(Tripetch y Borompichaichartkul, 2019); son ésteres de acido caféico y del acido
quinico. Particularmente para el acido 3-O-cafeoilquinico se esperan bandas
asociadas con el grupo fenol (-OH del anillo bencénico), un grupo carboxilo (-
COOH) y un enlace éster (-COO) (Clifford et al., 2017). En los espectros, el acido
clorogénico 3-O-cafeoilquinico (Figura 12c) se asocio con las bandas en 1700
cm™y en 1270 cm™! del estiramiento del C=0 y C-O del grupo éster. Una banda
entre 3200 y 3500 cm™' es atribuida al estiramiento O-H. En 1600 y 1440 cm™"
se muestran dos picos asociados al enlace (C=C) del anillo aromatico y una
banda de 1500 cm™ a la flexién C-H de éster. La region de 1450 a 1250 cm™ se
relaciona con los acidos clorogénicos (Craig et al., 2018). Finalmente, en 1100
cm™ el estiramiento C-O-C esta relacionado con el grupo éster. Resultados
similares fueron demostrados por Barrios-Rodriguez et al. (2018).

La trigonelina presentd bandas asociadas a estiramientos de grupos funcionales
(Figura 12d) de la piridina (anillo heterociclico con N), del grupo metilo (-CH3) y
del grupo carboxilico (-COOH). Se encontraron bandas en 2900 cm™ para los
grupos metileno (CH;) o metilo (CH3;) relacionados con el estiramiento de C-H.
Para el enlace C=0 se observa una banda en 1700 cm™. En 1600 cm™ la banda
de estiramiento del anillo aromatico (C=C). En 1250 cm™ la banda de

estiramiento del enlace C-N, correspondiente a la presencia del grupo amina.

3.4.1. Analisis del tostado del café por FT-IR-ATR

La Figura 13 refleja el analisis de las bandas de los espectros debido a
transformaciones quimicas inducidas por el calor de los tratamientos tostados
frente a los granos verdes. Las bandas de los espectros FT-IR-ATR de café verde

y café tostado muestran diferencias claras que reflejan las transformaciones
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quimicas que ocurren durante el proceso de tostado.
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105

*
©
e
8
‘€
7]
S
—» C-H (2920) =
C=0 (1740)
= (1, C2, C3 VERDES == (1, C2, C3 TOSTADOS C-N (1250)
Cafés de Huatusco-Veracruz, México
100
90
2
80 ®
2
- C-H (2850) s
S 70 E
O-H (3400) | 7 C-H (2920) l &
60 F
C=C (1640)
C=0 (1740)
50
R —>
H1, H2, H3 VERDES == H1, H2, H3 TOSTADOS C-0-C (1100)
Cafés de Ecatlan-Puebla, México 105

95

85

~
(6]
Transmitancia %

C-H (2850)

65
C=C (1640)
C-H (2920) _ 0)
C=0 (1740) o
P1, P2, P3 VERDES P1, P2, P3 TOSTADOS 4
3600 3100 2600 2100 1600 1100 600

Numero de onda cm-!

Figura 13. Espectro FT-IR-ATR de muestras de café de diferentes regiones: Neiva-
Huila, Colombia (C), Huatusco-Veracruz, México (H) y Ecatlan-Puebla, México (P).

Cuatro (4) tratamientos de nivel de tueste (T+1: tueste bajo, T2: tueste medio, Ts: tueste
alto, V: café verde).



En el café verde, las bandas de estiramiento C=0 en 1700 cm™ son intensas.
En el café tostado las bandas O-H se reducen en intensidad pronunciadas, que
indican pérdida de agua y posible formaciéon de productos derivados de la
reaccion de Maillard y la caramelizacion de los azucares (Sabur-Badmos et al.,
2020). Se observan varias bandas que corresponden a los compuestos organicos
presentes en los granos, como carbohidratos, proteinas, acidos organicos, y
lipidos (Craig et al., 2018). En 2920 cm™ y 2850 cm™ se observan bandas de los
enlaces C-H (alifaticas) de lipidos y carbohidratos. En 1740 cm™ una banda de
C=0 asociada a acidos y ésteres, particularmente en los lipidos (Barbin et al.,
2014; Varao Silva et al., 2021), y en 1640 cm™ se observa la banda de C=C,
relacionada con los compuestos fendlicos y otros compuestos aromaticos.
Resultados similares fueron obtenidos por Craig et al. (2018), Reis et al. (2017)y
Craig et al. (2014). Bandas de 1200 hasta 800 cm~' asociadas con el contenido
de carbohidratos (Capek et al., 2014; Link et al., 2014). En los de cafés tostados,
se observa que la banda del O-H se contrae (3200-3400 cm'), ya que muchos
de los grupos hidroxilo pueden haberse descompuesto o modificado debido a la
pérdida de agua o transformacion de los acidos clorogénicos (Sabur-Badmos et
al., 2020), aunque este resultado suele verse afectado en mayor parte por la
pérdida de humedad durante el tueste. En 2920 cm™ y 2850 cm™ la intensidad
de las bandas de C-H se ve modificada debido a la ruptura de lipidos y la
reconfiguracion de carbohidratos (Link et al., 2014). En 1730 cm™ la banda de
C=0 se intensifica, ya que los compuestos como los acidos clorogénicos se
descomponen y se transforman en lactonas y otros compuestos carbonilados
(Tripetch y Borompichaichartkul, 2019). En 1600-1500 cm™ las bandas que
corresponden a vibraciones de C=C se modifican debido a los cambios de la
estructura de los compuestos aromaticos (Farah, 2012). En 1400 a 800 cm™ se
observan bandas relacionadas con los fenoles y productos de la reaccion de
Maillard, que se intensifican durante el tostado (Link et al., 2014).
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3.4.2. Analisis quimiométrico de los espectros FT-IR-ART de cafés verdes

y tostados.

El analisis de PCA (Analisis de Componentes Principales) aplicado a espectros
FT-IR-ATR de muestras de café verde y café tostado se muestra en la Figura 14.
Los modelos de PCA mostraron dos componentes principales que explican el 76
% de la varianza de los datos de cafés tostados y verdes (Figura 14a), y 63.9 %
de la varianza de los datos para cafés tostados unicamente (Figura 14b). Los
cafés verdes y tostados mostraron diferencias significativas en el score plot
(Figura 14a), lo que podria estar explicado por la variabilidad de la composicidn
quimica de los granos una vez ocurrido el proceso de tostado (proceso térmico).
Segun Varao Silva et al. (2021). Estos autores sugieren que las caracteristicas
del café verde se asocian comunmente con bandas especificas relacionadas con
los acidos clorogénicos, proteinas y carbohidratos, mientras que las del café
tostado estan relacionadas con los compuestos formados durante el tostado,
como las melanoidinas, acrilamidas y compuestos volatiles/aromaticos
responsables del aroma (Tripetch y Borompichaichartkul, 2019). Por lo tanto, el
PC1 del sclore plot podria estar relacionado con la variabilidad de los compuestos
mas abundantes que permanecen tras el tostado, como los azucares y los acidos
clorogénicos; mientras que el PC2 podria estar relacionado con los compuestos
generados tras el tostado.

Las flechas en el espectro (Figura 14a) indican bandas espectrales con las
variables asociadas a cada grupo funcional, evidenciales las variables
correlacionadas y las variables inversamente relacionadas. Las bandas alrededor
de ~1000 cm™ (flechas hacia el grupo azul) estan asociadas a carbohidratos y
estructuras originales del grano. Mientras, las bandas en la zona ~1700 cm™
(mas horizontales) estan asociadas a productos de Maillard y CGA lactonas que
aumentan con el tostado.

Los cafés tostados se agruparon en el score plot (Figura 14b) mostrando
caracteristicas similares, sin una clara distincion. Esto sugiere que las diferencias
espectrales entre niveles de tueste no son muy marcadas o que la variabilidad

interna de las muestras dentro de cada nivel de tueste es mayor que las
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diferencias entre los mismos.
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Figura 14. Grafico de PCA a partir de espectros FT-IR-ATR para a) cafés tostados
y verdes, b) cafés tostados. T1: tueste bajo, T2: tueste medio, Ts: tueste alto y V:
café verde.

Estos resultados indican que el analisis de componentes principales PCA
evidencia que el principal factor de diferenciacion es el proceso de tostado, es
decir, tratamientos verdes vs tratamientos tostados, mas que el nivel de tueste,
lo cual sugiere que las transformaciones quimicas iniciales del proceso de tueste
dominan la variabilidad espectral FT-IR-ATR. Esta limitacién del PCA para
generar agrupamientos se presenta cuando las muestras bajo estudio son
estrechamente similares(Saucedo et al., 2024).

Por otra parte, para el modelo del PCA en el que claramente hay agrupamientos
(Figura 14a), es potencialmente util aplicar métodos multivariables como el PLS-
DA para identificar variables diferenciables. En consecuencia, se realizé un
analisis PLS-DA para las muestras de café, conocido también como analisis
discriminante de minimos cuadrados parciales, con la finalidad de maximizar la
separacion entre grupos previamente definidos (café verde vs tostado, e incluso
T1, T2, T3) e identificar las variables de FT-IR responsables de dicha

discriminacion. Los resultados del PLS-DA se observan en la Figura 15.
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Figura 15. Gréafico de PLS-DA a partir de espectros FT-IR-ATR para cafés
tostados y verdes. a) Grafico de marcadores (score plot) en 3D. b) Analisis Biplot
del modelo PLS-DA.

La figura 15a muestra el grafico de contribucidon o grafico de puntuaciones del
modelo con una varianza acumulada del 77,9 % con tres componentes. Se
observa una separacion consistente en multiples componentes latentes y no solo
en las dos componentes del Biplot (Figura 15b). EI PLS-DA logré identificar una
discriminacion clara entre café verde y café tostado. En los cafés verdes, las
bandas visibles (~995, 991, 987, 983, 980 cm™ ) estan mas asociadas a
carbohidratos y polisacaridos no transformados (C—O) de las estructuras
originales del grano verde. Se comprueba nuevamente, las elipses de los cafés
tostados se superponen bastante, mostrando que no hay una discriminacién clara
entre T1, T2y Ts.

Por lo tanto, en la Figura 15b se observan claramente dos grupos de variables, a
la derecha bandas espectrales de ~980-1000 cm™ asociadas al verde
principalmente carbohidratos y estructura original del café y a la izquierda (~950—
965 cm™) bandas asociadas a tostados posiblemente debido a degradacién de
azucares y formacién de nuevos enlaces (Maillard).

Para evaluar la calidad del modelo PLS-DA se realizé un grafico de componentes

(Figura 16a) mediante los parametros accuracy, R? y Q2 donde X representa el
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numero de componentes (LV) y y el desempefio del modelo.
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Figura 16. Grafico de componentes (a) y test estadistico de permutacién del
modelo PLS-DA de los espectros FT-IR-ATR para analisis de cafes verdes y
tostados (b).

El R2 muestra lo que se explica con el modelo y su ajuste, el Q? es la validacion
cruzada (que tanto predice el modelo), y la precision (“accuracy”) es el porcentaje
de acierto o presicion. Se observa que a medida que aumenta la precision, el
valor de R? aumenta, llegando a ~0.8, y Q? aumenta incialmente, para luego
estabilizarse en ~0.5, mostrando una buena capacidad explicativa y predictiva del
modelo con cuatro componentes. Por lo tanto, en un LV de 4 componentes, se
observa una buena precision con un valor cercano a 0.6, con un buen ajuste R2
mayor a 0.7 y un modelo con capacidad predictiva aceptable mayor a 0.5.

La Figura 16b muestra el test de permutacion, y se observa que nuestro modelo
PLS-DA se encuentra muy lejos a la derecha en 3.5 con p < 0.01 (0/100) que
significa, que de 100 modelos aleatorio, ninguno fue mejor que nuestro modelo y
la probabilidad de que el modelo sea por azar es < 1 %, por lo tanto, la prueba
de permutacién demuestra que el modelo no puede diferenciar entre muestras
de café tostado.

La figura 17 muestra el VIP score o ranking de variables, en este caso, las bandas
del FT-IR segun su importancia en el modelo PLS-DA. Todas las bandas se
muestran entre 3 y 5 en la escala VIP y todas estas son las encargadas de la
separacion de los cafés tostados y verdes. A la derecha de la figura se observan
las bandas mas importantes del modelo (987, 983, 991, 980 cm™) indicando un

papel muy importante del tostado en la separacion, ya que indican los grupos C-
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Figura 17. Ranking de variables de importancia en el modelo PLS-DA de los
espectros FT-IR-ATR para cafés verdes y tostados.

A continuacion se presenta el mapa de calor (heatmap) que muestra la intensidad
relativa de cada banda, donde rojo es alto y azul es bajo, y esto indica que las
primeras bandas (987, 983, 991, 980 cm™) son muy intensas en los cafés verdes.
Seguidas de las bandas: 957 y 954 cm', que son muy débiles para cafés verdes
y mas fuertes para los tostados, relacionadas con la degradacion de azucares y
formacion de productos de Maillard. Por lo tanto, se demuestra que las
diferencias en estas estructuras C-O son determinantes en la separacion entre el
café verde y cafés tostados.

Finalmente, se realizé un analisis de cluster (Figura 18) para identificar el
agrupamiento jerarquico de las muestras de café y de las bandas
espectrales(variables de estudio) mediante un dendrograma (Figura 18a) y un
heatmap o mapas de calor (Figura 18b).

La Figura 18a muestra el agrupamiento de las muestras por su similitud quimica
basandose en las variables del estudio (bandas espectrales). Hacia la derecha
se observan las muestras mas parecidas, a la vez que las agrupaciones entre si

y a la izquierda se observan las muestras mas diferentes. El café verde forma un
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grupo separado (letras azul claro), y el dendrograma muestra como se une con
los demas grupos muy separado, es decir, es un grupo quimicamente distinto.

Mientras el grado de tostado no muestra grupos distintos, sino prefiles muy

similares.
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Figura 18. Analisis de cluster para agrupamlento de muestras (a) y variables (b)
mediante un analisis de Hapmap de los espectros FT-IR-ATR.

La figura 18b muestra un mapa de calor con dendrograma (heatmap con
clustering) que combina la intensidad de senales FTIR, el agrupamiento de las
muestras y el agrupamiento de variables. Las filas muestran los tratamientos (V,
T4, T2, T3) y las filas muestran las bandas espectrales FT-IR, los colores de las
bandas demuestran su intensidad de la escala heatmap (rojo: alta intensidad,
azul: baja intensidad, banco: intermedio) y significa la intensidad de la presencia
de cada banda en cada tratamiento. Nuevamente se observa como los cafés

verdes se separa de los cafés tostados, con patrones muy diferentes. Los cafes
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tostados (T1, T2 T3) muestra cambios sutiles entre tratamientos, muy graduados
y mayor homogeneidad. El tratamiento de café verde muestra zonas muy fuertes
de intensidad alta y zonas de intensidad baja muy bien definidas, lo que puede
relacionarse con carbohidratos intactos y probablemente ACG. Mientras que en

tostados se estarian perdiendo las estructuras originales.

3.5. Conclusiones

El tueste del café es un proceso térmico capaz de inducir transformaciones
estructurales quimicas en sus compuestos bioactivos. Las variaciones
observadas en los grupos funcionales de los espectros FT-IR de muestras de
café verde y tostado reflejaron cambios en las bandas, como el estiramiento y la
flexion que podria atribuirse a los enlaces caracteristicos de compuestos
bioactivos como azucares y ACG principalmente. El analisis de quimiometria
revelé variaciones en la intensidad de las bandas de absorcién, lo que reflejé
diferencias significativas entre los cafés verdes y los tostados, ademas de
evidenciar que estas diferencias se deben principalmente a las variaciones en la
huella dactilar del café en zonas de azucares y carbohidratos intactos en el café
verde y sus transformaciones en el café tostado. Por lo tanto, los cambios
quimicos del café verde al tostado pueden ser atribuidos al proceso térmico.

Estos hallazgos confirman la utilidad del FT-IR como una técnica analitica rapida
y no destructiva con potencial para la caracterizacion cualitativa de muestras y
cambios en el proceso de tueste, sin necesidad de métodos mas complejos a

menos que el objetivo lo justifique.
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4. EFECTO DEL TOSTADO Y ORIGEN GEOGRAFICO SOBRE LOS
COMPUESTOS BIOACTIVOS EN BEBIDA DE Coffea arabica L.

41. Resumen

El potencial nutracéutico de una bebida de café depende de las transformaciones
quimicas inducidas por el tostado y el origen geografico; el café producido en
comunidades aisladas y de otras regiones, donde se tienen escasos controles de
calidad, carece de estudios. El objetivo de esta investigacion fue analizar la
influencia del nivel de tostado y la regién de origen sobre las propiedades
fisicoquimicas, antioxidantes y compuestos bioactivos en bebida de Coffea
arabica L., de tres regiones: Neiva-Huila, Colombia (C), Ecatlan-Puebla, México
(P) y Huatusco-Veracruz, México (H), y sometidas a diferentes niveles de tostado.
bajo, medio y alto (T1, T2 y T3). Para las bebidas preparadas a una concentracién
de 0.055 g de café por mililitro de agua, se determinaron los siguientes
parametros: pH, azucares totales (AT), azucares reductores totales, propiedades
antioxidantes y concentraciones de acido clorogénico, cafeina, trigonelina. Todas
las variables excepto la cafeina y el pH mostraron disminucion progresiva con el
aumento del tueste. Las bebidas de tueste bajo colectadas en H mostraron una
menor acidez (pH: 4.46+£0.12), un mayor contenido de azucares (2.47+0.24 y
1.47+0.15 mg EG mL™" totales y reductores, respectivamente), una mayor
concentracion de compuestos fendlicos (2.02+0.12 mg EAG mL™), en particular
del acido clorogénico (1,514.704532.76 pug mL™"). Sin embargo, en los
tratamientos verdes las bebidas de café de Neiva-Huila, Colombia tuvieron una
mayor concentracion de compuestos fendlicos (1.42+0.09 mg EAG mL™) y de
acido clorogénico (1,768.34+395.10 ug mL™") y por tanto una mayor capacidad
antioxidante (8.92+1.37 y 9.02+1.15 ymol ET mL-" por los ensayos FRAP y ABTS,
respectivamente). Las muestras de café verde de México mostraron mayor
contenido de trigonelina, y las tostadas, mayor contenido de cafeina. En general,
el nivel de tueste, la region de origen y su interaccién fueron significativos en el
comportamiento de los compuestos funcionales de las bebidas de café.

Palabras clave: nivel de tostado; origen geografico; compuestos fendlicos;
propiedades antioxidantes; trigonelina.
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EFFECT OF ROAST LEVEL AND GEOGRAPHIC ORIGIN ON THE
BIOACTIVE COMPOUNDS IN Coffea arabica L. BREW

Abstract

The nutraceutical potential of a coffee brew depends on the chemical
transformations induced by roasting and geographic origin; coffee produced in
isolated communities and other regions, where quality controls are scarce, lacks
sufficient studies. The objective of this research was to analyze the influence of
roast level and region of origin on the physicochemical properties, antioxidants,
and bioactive compounds in Coffea arabica L. brew from three regions: Neiva-
Huila, Colombia (C); Ecatlan-Puebla, Mexico (P); and Huatusco-Veracruz, Mexico
(H), subjected to different roasting levels: light, medium, and dark (T+1, T2, and T3).
For the coffee brew prepared at a concentration of 0.055 g of coffee per milliliter
of water, the following parameters were determined: pH, total sugars (TS), total
reducing sugars, antioxidant properties, and concentrations of chlorogenic acid,
caffeine, and trigonelline. All variables, except for caffeine and pH, showed a
progressive decrease as the roast level increased. Light-roast coffee brew
collected in H showed lower acidity (pH: 4.46+£0.12), higher sugar content
(2.47+0.24 and 1.47+0.15 mg GE mL™, total and reducing, respectively), and a
higher concentration of phenolic compounds (2.02+0.12 mg GAE mL™),
particularly chlorogenic acid (1,514.70+£532.76 uyg mL™"). However, in the green
treatments, coffee brew from Neiva-Huila, Colombia, had a higher concentration
of phenolic compounds (1.42+0.09 mg GAE mL™) and chlorogenic acid
(1,768.34+395.10 ug mL™"), and thus a higher antioxidant capacity (8.92+1.37 and
9.02+1.15 umol TE mL™" via FRAP and ABTS assays, respectively). Green coffee
samples from Mexico showed higher trigonelline content, while roasted samples
showed higher caffeine content. In general, the roast level, the region of origin,
and their interaction were significant in the behavior of the functional compounds
in the coffee brew.

Keywords: Antioxidant properties; compounds; geographic origin; phenolic
compounds; roast level; trigonelline.
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4.2. Introduccién

El café es una de las bebidas mas consumidas en el mundo debido a su sabor,
aroma y propiedades estimulantes y funcionales (Wu et al., 2022). Se trata de
una matriz quimica compleja compuesta por macronutrientes, micronutrientes y
fitoquimicos como los acidos fendlicos, principalmente los acidos clorogénicos, la
cafeina y la trigonelina (Jeszka et al., 2020; Valduga et al., 2019). Gracias a la
presencia de estos compuestos bioactivos, las infusiones obtenidas a partir de
granos molidos se consideran bebidas funcionales (Paiva et al., 2019). La
composicién quimica y el valor nutricional del café dependen de factores
genéticos, edaficos y ambientales, asi como de las practicas agricolas, el
procesamiento de los granos y el proceso de tostado del café (Pacetti et al.,
2015).

El tostado de los granos de café constituye una etapa critica, ya que el nivel de
tueste determina el desarrollo del aroma, sabor y color del grano, asi como del
tipo y cantidad de compuestos funcionales (Wu et al., 2022). Las condiciones de
tiempo y temperatura de tostado sobre la accion ejercida en el grano modifican
las caracteristicas fisicas y quimicas del café mediante reacciones como la de
Maillard, la caramelizacion y la degradacion térmica de Strecker, las cuales
transforman significativamente la composicion quimica del grano (de Melo
Pereira et al., 2019; Somporn et al., 2011).

Estas transformaciones repercuten directamente en la concentracion de
compuestos fenolicos y antioxidantes de la bebida de café (Krdl et al., 2020). Por
ello, el efecto del tueste y region de origen del grano sobre la composicion
bioactiva y las propiedades funcionales del café ha sido ampliamente estudiado
(Freitas et al., 2024; de Souza Costa et al., 2024; Vieira-Porto et al., 2024; Diaz
et al., 2018), el café producido en las comunidades relativamente aisladas y de
otras regiones, donde se tienen escasos controles de calidad, carece de estudios,
en consecuencia, persisten vacios de conocimiento sobre la interaccion entre el
nivel de tostado y origen geografico. El objetivo de esta investigacion fue analizar
la influencia del nivel de tostado y la region de origen sobre las propiedades
fisicoquimicas, antioxidantes y el contenido de compuestos bioactivos clave de

78



bebidas elaboradas a partir de Coffea arabica L., con granos colectados de tres
regiones: Neiva-Huila, Colombia (C), Ecatlan-Puebla, México (P) y Huatusco-
Veracruz, México (H), y sometidos a diferentes niveles de tostado. con el fin de

establecer la relacion entre estos factores y su potencial nutracéutico.
4.3. Materiales y métodos

4.3.1. Material vegetal

Las muestras de Coffea arabica L. procesadas en beneficio humedo y secado
solar fueron obtenidas en café pergamino seco de tres regiones: Neiva-Huila,
Colombia (C) 2.94° N, 75.28° O, Huatusco-Veracruz, México (H) 19.15° N, 96.95°
O y Ecatlan-Puebla, México (P) 20.05° N, 97.60° O. Los granos fueron
procesados en dos tostadoras, en Neiva, Huila, Colombia se procesaron los cafés
colombianos en tostadora de tambor convencional y en Huatusco, Veracruz,
México se procesaron los cafés mexicanos en tostadora de tambor eléctrico
modelo EVO FZ94 2022. Se aplicaron cuatro (4) tratamientos: tres (3) niveles de
tostado: café verde sin tostar (V) y tres niveles de tostado, que fueron controlados
por su color: tostado bajo, T1 (L* =25+ 2.0,a*=7 + 1.0, b* = 8 £ 1.0), tostado
medio, T2 (L* =23 +£2.0,a*=6 £ 1.0, b*=7 £ 1.0) y tostado alto, T3 (L* =20
20,a* =51 1.0, b* =4 + 1.0). Las muestras se etiquetaron de la siguiente
manera: (CV, CT1, CT2, CTs, HV, HT+1, HT2, HTs, PV, PTi, PT2 y PT3).
Posteriormente se almacenaron al vacio a temperatura ambiente, hasta su
analisis.

4.3.2. Preparacion de las bebidas de café

Las bebidas elaboradas con café verde y tostado se elaboraron conforme a la
“Golden Cup Standard” o estandar de taza dorada de la Specialty Coffee
Association (SCA) mediante un proceso de extraccién convencional. Una
muestra de 5.5 g de café se mezclé con 100 mL de agua desionizada a 93 °C, la
mezcla se dejo reposar durante 10 min (SCA, 2015), posteriormente se filtré con
filtro de cafetera comercial y se dej6 reposar a temperatura ambiente, finalmente

se realizaron los analisis de laboratorio.
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4.3.3. Analisis fisicoquimico: pH, azucares totales (AT) y azucares

reductores totales (ART)

Para cada bebida se determiné el pH en potencidmetro digital (PH700, Apera
instruments, Columbus, OH, USA). Los azucares totales (AT) y azucares
reductores totales (ART) se analizaron por espectrofotometria con lector de
microplacas multidetector con el software Gen5 (Biotek Instruments Inc.,
Winoosky, VT, USA) siguiendo la metodologia propuesta por Parrado-Mufioz et
al. (2024) adaptada a bebidas de café. Para AT se midio la absorbancia a 490
nmy para ART a 540 nm. Se usé glucosa como referencia y se prepararon curvas
de calibracion en rangos de concentraciones de 15.2 a 75.3 uyg mL1 para AT y
de 0.2 a 1.0 mg mL™" para ART. Los resultados fueron expresados en miligramos
equivalentes de glucosa por mililitro de bebida extraida (mg EG mL-"). Todas las

mediciones se realizaron por triplicado.

4.3.4. Determinacion de fenoles totales y capacidad antioxidante (CA)
FRAP y ABTS

La cuantificacion de fenoles totales y la capacidad antioxidante (CA) mediante los
ensayos ABTS (ensayo de decoloracion con el radical cationico ABTS++) y FRAP
(Ferric Reducing/Antioxidant Power) se evaluaron siguiendo las metodologias
adaptadas a microplacas por Hernandez-Rodriguez et al. (2019). El contenido de
fenoles totales se determiné por el método de Folin-Ciocalteu, se us6 acido galico
como referencia y la curva de calibracidén en un intervalo de concentraciones de
2.5a29 uyg mL", las absorbancias se midieron a 760 nm y los resultados fueron
expresados en miligramos equivalentes de acido galico por mililitro de bebida (mg
EAG mL-"). Para el ensayo ABTS y FRAP se utilizé trolox como antioxidante de
referencia en concentraciones de 4.99 a 59.93 uM para ABTS y 3.8 a 46 yM para
FRAP y se midié la absorbancia a 734 nm y 595 nm, respectivamente. Los
resultados se expresaron en micromoles equivalentes de Trolox por mililitro de
bebida (umol ET mL™"). Todas las lecturas y mediciones se realizaron por
triplicado en un lector de microplacas multidetector con el software Gen5 (Biotek

Instruments Inc. Winoosky, VT, USA).
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4.3.5. Cuantificacion de acidos clorogénicos (ACG), cafeina (CF) y

trigonelina (TG) en bebida de café

Los &acidos clorogénicos (ACG), la cafeina (CF) y la trigonelina (TG) se
cuantificaron mediante cromatografia liquida de alta resolucion (HPLC) conforme
a la metodologia propuesta por Flores-Hernandez et al. (2023), con ligeras
modificaciones. Para el analisis, 3 mL del extracto de la bebida diluida 1:10 se
colocaron en viales ambar y se filtraron con PTFE (0.45 pm, 13 mm). Las
muestras se analizaron en un cromatégrafo de liquidos Agilent 1100 con inyector
automatico y detector de arreglo de diodos. Para ACG se utiliz6 una columna
Hypersil™ ODS (125 x 4 mm, 5 pym), con una fase mévil de agua: acetonitrilo
(65:35, v/v) ajustada a pH 2.5 con acido trifluoroacético, a un flujo de 1 mL min™".
Para CF y TG se utilizé una columna Nucleosil 100-5C18 Nautilus y la fase moévil
de agua: acetonitrilo (75:25, v/v) a un flujo de 0.8 mL min™". La deteccidn se llevo
a cabo a 254 nm para ACG y a 273 nm para CF y TG. El tiempo de corrida fue
de 27.5 min y 6 min respectivamente para ambos procesos, con un volumen de

inyeccion de 20 pL. Todas las mediciones se hicieron por triplicado.

4.3.6. Analisis estadistico

Los resultados se evaluaron mediante un disefio completamente al azar con
arreglo factorial, nivel de tostado (T), origen geografico (R) y su interaccion (R x
T) sobre las propiedades fisicoquimicas, fitoquimicas y antioxidantes en bebidas
de café. Para evaluar la significancia de los factores individuales y la interaccion
se utilizaron los modelos ANOVA. Finalmente se presentaron los valores medios
+ desviacién estandar para obtener la comparacion de medias y graficos de
barras. Las diferencias entre los valores medios se establecieron mediante la
prueba de Tukey (p < 0.05) utilizando el software estadistico InfoStat/L version
2020.

4.4. Resultados y discusiéon

4.4.1. Propiedades fisicoquimicas

Los modelos ANOVA del Cuadro 1 para las propiedades fisicoquimicas se
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obtuvieron con el fin de entender si los factores: region de origen (R), nivel de
tueste (T) y su interaccion (R x T), mostraban significancia. Para todos los
modelos anova con numero total de muestra (N) = 108 (3x3x4x3), los coeficientes
de determinacién (R?) fueron mayores a 0.76 evidenciando que los modelos
explican mas del 76 % de la variabilidad del estudio fisicoquimico en las bebidas
de café. El modelo correspondiente a los azucares reductores totales (ART)
presento el mayor R? (0.84), seguido por el pH (0.79) y los azucares totales (AT)
con 0.76. Los coeficientes de variacion (Cv) fueron de 6 % para pH, 11.85 % para
ART y 21.92 % para AT, lo que indica una mayor estabilidad y reproducibilidad
en la medicién de pH y ART.

Cuadro 1. Analisis de varianza del analisis fisicoquimico de bebidas de café.

Estadisticos p-valor / factores
Variables
R? Cv R T RxT
pH 0.79 6.00% < 0.0001 *** < 0.0001 *** < 0.0001 ***
AT 0.76 21.92% 0.0100 * < 0.0001 *** 0.0013 *
ART 0.84 11.85% 0.8226 ns < 0.0001 *** 0.0063 *

*** Altamente significativo. * Significaivo. ns: no significativo. N: Tamano de la
muestra, R?: Coeficiente de determinacion. Cv: Coeficiente de variacion. AT:
Azucares totales. ART.: Azucares reductores totales. R: region de origen. T: nivel
de tueste. R xT: interaccion region por tueste.

Para pH y AT, el analisis de varianza (Cuadro 1) mostrd que tanto la regién de
origen (R) como el nivel de tueste (T) presentaron efectos significativos de
manera independiente, asi como en su interaccion (R x T). Para ART no se
encontrd significancia respecto a la region de origen (R) de forma independiente
con un p-valor de 0.8226. Sin embargo, el efecto de la interaccion si presenta
significancia sobre las tres variables fisicoquimicas, es decir, el nivel de tueste
sobre el pH, los AT y los ART en las bebidas de café depende también de la
region de origen.

Los valores medios (+ la desviacion estandar) y la prueba de Tukey (a = 0.05)
para las variables pH y azucares (AT y ART) respecto a la interaccion R x T en
las bebidas elaboradas a partir de granos de café verde y tostado se presentan

en el Cuadro 2.
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Cuadro 2. Propiedades fisicoquimicas de la bebida de café para un modelo de

interaccidn entre region de origen y nivel de tueste.

AT ART
Muestra pH
(mg EG mL") (mg EG mL")
Factores RxT RxT RxT
Cv 5.38 + 0.54%° 4.61+0.762 0.56 + 0.03¢
CTq 5.13+0.26° 212+ 0.17° 1.32 £ 0.10%°
CT2 5.45 + 0.12b 1.85+£0.23° 1.31 £ 0.113b°
CTs 5.58 +0.12° 1.80+£0.13° 1.23 £ 0.073°
HV 6.10 £ 0.25° 3.49+0.79° 0.68 + 0.25¢
HT1 4,46 +0.12¢° 2.47 £ 0.24° 1.47 £ 0.15°2
HT, 4.87 +0.12% 2.13 £0.17¢ 1.22 +0.13
HTs 5.21 £ 0.16° 1.87 £ 0.25° 1.09+£0.13°
PV 6.58 + 0.502 3.60 +1.39° 0.69 + 0.07¢
PT4 4,53 + 0.29¢° 1.86 £ 0.43° 1.36 £ 0.15%
PT2 4.91 + 0.15¢% 1.71+£0.17¢ 1.22 £ 0.13
PTs 5.42 + 0.44° 1.70 £ 0.26° 1.12 £ 0.10"
DMS 0.50 0.97 0.23

Medias con una letra comun en superindice de una misma columna no son
significativamente diferentes (p>0.05). AT: Azucares totales. ART.: Azucares reductores
totales. EG: Equivalente de glucosa. C: Neiva-Huila, Colombia, H: Huatusco-Veracruz,
México, P: Ecatlan-Puebla, México. R xT: interaccion region por tueste.

Como se muestra en el Cuadro 2, las bebidas mas acidas se registraron en las
muestras de tueste bajo de Ecatlan-Puebla, México y Huatusco-Veracruz, México
(PT1y HT1) con un pH de 4.53 y 4.46 respectivamente (p < 0.05). Del mismo
modo, las bebidas menos acidas del estudio (mayor pH) se registraron para las
bebidas elaboradas con café verde de las regiones HV y PV, con valores de 6.10
y 6.58 para Huatusco-Veracruz, México y Ecatlan-Puebla, México (p < 0.05)
respectivamente. Estos resultados podrian estar influenciados por la baja
extraccion de compuestos acidos ligados a estructuras complejas del café verde
que impidioé su deteccion. Finalmente se observé en bebidas de café verde de
Neiva-Huila, Colombia (CV) valores mas bajos de pH (5.38) (p < 0.05).

Se observo un patréon de disminucion de pH de VT1 (p < 0.05). Esta misma
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tendencia fue reportada por Rune et al. (2023) y se explica considerando los
cambios quimicos que ocurren al inicio del proceso de tostado, en el cual la
degradacion de azucares y la deshidratacion del grano favorecen la formacion de
acidos volatiles, como el acético y el férmico (Freitas et al., 2024), responsables
de la mayor acidez en T1. Se observd un patron de aumento de pH desde T1 a
Ts. Esto se debe a la descomposicion y volatilidad de los acidos, y la generacion
de compuestos nitrogenados de caracter alcalino. Segun reportes de la literatura,
algunas piridinas derivadas de la trigonelina contribuyen al incremento del pH en
los tuestes medios (T2) y altos (T3) (Somporn et al., 2011). Estos resultados
evidencian que la acidez del café no depende unicamente del contenido total de
acidos, sino también de su grado de transformacion térmica y de la capacidad de
extraccion de estos en la bebida.

Los resultados de pH altos en el café verde podrian estar relacionados con la
unién de los acidos clorogénicos a las paredes celulares de la semilla de café
verde, formando interacciones complejas con iones metdlicos y otros
componentes (Mehari et al., 2020). Ademas, la unién covalente de dichos acidos
a los polisacaridos de la pared celular no permite su extraccion en las condiciones
que se aplicaron.

Los AT (Cuadro 2) muestran una tendencia de degradacion lineal a medida que
aumenta la intensidad del tueste (p < 0.05). Las bebidas obtenidas a partir de
granos verdes de Neiva-Huila, Colombia (CV) presentaron mayor concentracion
con 4.61 + 0.76 mg EG mL™" mientras que las de Ecatlan-Puebla, México de
tuestes altos (PT3) registraron los valores mas bajos (1.70 + 0.26 mg EG mL™").
Sin embargo, este valor bajo mostréo similitud estadistica con todos los
tratamientos tostados. Es decir, aunque no se encontraron diferencias
estadisticas entre T1, T2 y T3, si se encontré frente a los tratamientos verdes (V)
debido a la alta variabilidad encontrada entre ellos, lo que conllevd a una
diferencia minima significativa (DMS) alta que afecto la diferencia entre medias
de los tratamientos tostados, pero si se evidencia disminucion de AT entre niveles
de tueste, aunque significativamente no sean diferentes. Sin embargo, el Cuadro
2 permite observar la degradacion de AT frente al factor térmico. El
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comportamiento de la disminucidn progresiva en tratamientos de tostado
confirma la transformacién térmica de la sacarosa y otros azucares simples,
ademas de las reacciones de caramelizacion y Maillard, que transforman estos
compuestos en otros mas complejos o simplemente son degradados (Cardoso et
al., 2023). Los cambios durante el proceso de tostado contribuyen al desarrollo
del color y aroma caracteristicos del café, cambiando la composicién quimica del
grano, pero reduciendo la cantidad de azucares solubles disponibles en la bebida
final (Krol et al., 2020).

Los ART (Cuadro 2) aumentaron significativamente de V a T+. Para el tratamiento
HT+1 se obtuvo el valor mas alto y los tratamientos verdes de las tres regiones
mostraron el valor mas bajo (p < 0.05). Sin embargo, el tratamiento HT1 no
presentd diferencias estadisticas con los tratamientos de tueste bajo de Neiva-
Huila, Colombia (CT+1) y Ecatlan-Puebla, México (PT1). Los resultados de ART
mostraron un patrén de degradacion uniforme con el aumento del tostado, es
decir, desde T1 hacia T3 (p < 0.05).

El incremento inicial de azucares en ART se atribuye a la hidrdlisis parcial de
polisacaridos y sacarosa (azucares no reductores). Durante el inicio del tostado,
se origina glucosa y fructosa (azucares reductores) (Krol et al., 2020). Sin
embargo, conforme se incrementa la temperatura y tiempo de tostado, estos
compuestos son consumidos en reacciones de condensacion y pardeamiento no
enzimatico (Hall et al., 2022), lo que explica la disminuciéon observada en los
tratamientos tostados. Este fendbmeno también ocurre para AT. Resultados
similares reportados por Somporn et al. (2011) y Krol et al. (2020), quienes
describen la reduccion de ART con el incremento de la temperatura de tostado,
debido a interaccion no enzimatica entre ART y aminoacidos dando lugar a una
amplia variedad de productos intermedios y finales, entre ellos las melanoidinas,
compuestos muy importantes en la bebida de café que controlan gran parte de
procesos quimicos internos en el grano, siendo pigmentos de alto peso molecular
responsables del oscurecimiento del grano y del desarrollo del aroma y sabor
caracteristicos del café tostado, asi como compuestos con actividad antioxidante
(Muzykiewicz-Szymanska et al., 2021).

85



4.4.2. Fenoles totales y capacidad antioxidante en bebida de café

En el Cuadro 3 se presentan los parametros estadisticos correspondientes a los
modelos ANOVA para fenoles totales y capacidad antioxidante por los ensayos
ABTS y CA FRAP.

Cuadro 3. Analisis de varianza de las propiedades antioxidantes en bebida de
café.

Estadisticos p-valor / factores
Variables
R? Cv R T RxT
Fenoles totales 0.89 8.67 % <0.0001 *** < 0.0001 *** < 0.0001 ***
FRAP 0.83 10.16% <0.0001 *** < 0.0001 *** < 0.0001 ***
ABTS 0.88 7.24% < 0.0001 *** < 0.0001 *** < 0.0001 ***

*** Altamente significativo. R?: Coeficiente de determinacion, Cv: Coeficiente de
variacion.

Los factores, region de origen (R), nivel de tueste (T) y su interaccién (R x T) se
analizaron para entender su significancia. Para un numero de muestra total (N)
de 108 (3 x 3 x 4 x 3) se observa (Cuadro 3) que los coeficientes de variacion o
errores experimentales (Cv) fueron menores o iguales al 10 % para todas las
variables. En particular, el ensayo ABTS mostré el menor Cv (7.29 %), seguido
de fenoles totales (8.67 %) y el ensayo FRAP (10.16 %). En el mismo analisis se
observé un coeficiente de determinaciéon (R?) que se mantuvo entre el 83-88 %
de la variabilidad de los modelos ANOVA evaluados. Finalmente se observé que
el contenido de fenoles totales y la capacidad antioxidante por los ensayos ABTS
y FRAP estuvieron influenciados por la region de origen (R), el nivel de tueste (N)
y su interaccion R x T (p < 0.0001). Por lo tanto, el nivel de tueste en estas
variables depende de la region de origen.

Las medias (+ desviacion estandar) para fenoles totales y la capacidad
antioxidante por los ensayos ABTS y FRAP de la bebida de café mediante la
prueba de Tukey (a = 0.05) se presentan en el Cuadro 4.

Los valores de capacidad antioxidante FRAP variaron entre 6.46 y 13.00 ymol
ET mL™. Se observé que las bebidas de café de tueste bajo de Huatusco,

Veracruz, México (HT1) mostraron la mayor capacidad antioxidante por el ensayo
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FRAP (p < 0.05), y los valores no muestran diferencias estadisticas con las

muestras del mismo nivel de tostado de Neiva-Huila, Colombia (CT1) y Ecatlan-

Puebla, México (PT1).

Cuadro 4. Propiedades antioxidantes de la bebida de café para un modelo de

interaccion region de origen y nivel de tueste.

Muestra ABTS FRAP Fenoles totales
(umol ET mL™) (umol ET mL™") (mg EAG mL")
Factores RxT RxT RxT
Ccv 9.02 £ 1.15¢ 8.97 + 1.37¢ 1.42 + 0.09¢%
CT; 11.53 £ 0.40 12.42 + 0.84% 2.04 £0.10°
CT: 7.83+0.73¢ 8.56 + 0.66% 1.74 £ 0.17°°
CTs 9.05+ 0.79¢ 6.99+ 0.79f 1.58+ 0.07%
HV 8.98 + 1.03¢ 7.42 +1.13°f 0.92+0.11f
HT1 14.00 = 0.60° 13.00 + 0.65° 2.02+0.122
HT: 12.31 £ 0.74° 11.14 + 1.06°° 1.88 £ 0.16%
HTs 13.82 + 0.64° 9.66 + 1.41¢ 1.75 £ 0.16°°
PV 8.91+0.77¢ 6.46 + 0.62f 0.95+ 0.14f
PT4 12.18 £ 0.90° 11.81 £ 1.47% 1.71 £ 0.23%
PT2 10.84 + 0.80° 9.90 + 0.55% 1.44 £ 0.10¢%
PTs 11.64 £ 0.58 8.69 + 0.66% 1.31 £ 0.08°
DMS 1.23 1.53 0.21

Las medias con una letra comun en superindice de una misma columna no son
significativamente diferentes (p>0.05). EAG: Equivalente de acido galico, ET:
equivalentes de trolox. T1: tueste bajo, T2: tueste medio, Ts: tueste alto, V: Café
verde sin tostar. C: Neiva-Huila, Colombia, H: Huatusco-Veracruz, México, P:
Ecatlan-Puebla, México.

Por otro lado, las muestras de tuestes altos de Neiva-Huila, Colombia (CT3) y
cafés verdes de Huatusco-Veracruz, México (HV) y Ecatlan-Puebla, México (PV)
tuvieron los valores mas bajos de capacidad antioxidante (p < 0.05). Segun estos
resultados se demostré un patrén de disminucion de la capacidad antioxidante
FRAP en bebidas de café con el aumento del tueste. Estos resultados coinciden
con los reportes de Agunbiade et al. (2022), quienes observaron una reduccion
en la capacidad antioxidante de los granos conforme aumento el nivel de tostado,

atribuida a la degradacion térmica de los ACG y otros compuestos bioactivos
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responsables del poder reductor del café (Garret y Rezende, 2016).

En el Cuadro 4 se observa que el contenido fendlico total en las bebidas de café
mostré diferencias significativas asociadas con la interaccion entre la region de
origen y el nivel de tostado (p < 0.05). Los valores oscilaron entre 0.92 y 2.04 mg
EAG mL™. El mayor contenido fendlico se observé en las muestras sometidas a
tueste bajo (T+1), de las bebidas elaboradas con café proveniente de Huatusco-
Veracruz, México y Neiva-Huila, Colombia (p < 0.05). Los valores mas bajos se
registraron en los tratamientos de café verde, aunque en los tratamientos
tostados, el tueste alto de las bebidas de Ecatlan-Puebla, México (PTs) fueron los
mas bajos (p < 0.05). No se observan diferencias estadisticas entre varias
bebidas de tueste medio (T2) y bajo (T1) para las tres regiones. Se siguié un
patrén similar a FRAP, donde las muestras con tueste bajo mostraron la mayor
concentracion de compuestos fendlicos y los tratamientos elaborados con café
verde la menor concentracion (p < 0.05). Ademas, se identifico el aumento de la
concentracion de compuestos fendlicos totales en la primera etapa del tostado
de V hacia T1 en las tres regiones, explicado por la formacion de nuevos
compuestos fendlicos y productos intermedios derivados de las reacciones de
Maillard, ademas de la liberacion de acidos clorogénicos de la matriz celular del
grano verde tras el calor del tostado (Farah, 2012).

La capacidad por el ensayo ABTS aumento desde el café verde (V) al tueste bajo
(T1) en las tres regiones (p < 0.05), los valores mas altos correspondieron a las
bebidas elaboradas con café de tueste bajo de Huatusco-Veracruz, México HT1
(14 ymol ET mL-"), sin mostrar diferencia estadistica con HT3. Se observo una
tendencia de disminucion en T2 conforme incrementd el nivel de tostado y
aumento nuevamente en los tuestes altos (T3) (p < 0.05). Feng et al. (2022)
interpretan en los granos de café el aumento en tuestes altos (T3) como la
ganancia de otros compuestos antioxidantes producidos durante el tostado, las
melanoidinas, y aunque en un primer momento, las bebidas elaboradas con café
de tostado medio (T2) disminuyen su capacidad antioxidante ABTS con la pérdida
de los ACG, conforme aumenta el tueste en T3, esta aumenta, siendo capaz de

detectar otros antioxidantes.
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Los valores mas bajos de capacidad antioxidante ABTS se presentaron en
bebidas de tueste medio de Neiva-Huila, Colombia (CT2) y café verde de Ecatlan-
Puebla, México (PV) (p < 0.05). Segun Cardoso et al. (2023), el tostado inicial de
los granos de café favorece la despolimerizacion de acidos clorogénicos y la
formacion de nuevos productos fendlicos derivados de las reacciones de Maillard,
razon por la que aumenta de tratamientos verdes a tuestes bajos, no obstante,
conforme avanza el tostado, los compuestos fendlicos se degradan o volatilizan,
lo que explica la reduccion de T1a T2 (Babkova et al., 2020).

La concentracion de compuestos fendlicos totales en las bebidas de café verde
podria estar subestimada debido a que su liberacion en la infusion estaria limitada
por la matriz celular compacta, cerosa y rica en polisacaridos que dificulta la
penetracion del agua caliente durante la preparacion de la infusién por lo que no
es posible detectar los compuestos antioxidantes internos en estas matrices
(Mehari et al., 2020). Segun Fuller y Rao (2017) los acidos clorogénicos, se
encuentran fuertemente asociados a proteinas y a la pared celular, ademas de
formar complejos con iones metalicos y otros componentes, por ello, su
extraccion acuosa es limitada.

Para las bebidas de café verde, a pesar de que los tratamientos de bebidas de
Neiva-Huila, Colombia (CV) iniciaron con mayor potencial (Cuadro 4), el método
de transferencia de calor llevado a cabo en el proceso de tostado fue un factor
determinante y aunque no se evalud la tostadora como factor de variacion, se
entiende que esta variable mostré una gran variacién en los modelos, razén por
la cual, los cafés de colombianos mostraron un descenso mayor de antioxidantes
con el aumento del tueste, explicado por la repercusion del equipo tostador usado
en el procesamiento de los granos.

Los granos de café de Neiva-Huila, Colombia (C), fueron tostados en un equipo
tostador de tambor y los cafés de México (H y P), en un tostador de tambor
eléctrico. El tostador de tambor utiliza principalmente conduccién y presenta
transferencia de calor mas lenta, lo que obliga a tiempos de tueste mas largos
para alcanzar el mismo nivel de tueste con otros equipos (Mark Al-Shemmeri et
al., 2023). La tostadora convencional es mas antigua que la tostadora eléctrica,
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lo que pudo influir en el tostado de los granos. Estas diferencias deben ser
consideradas de forma relevante, ya que la quimica del grano de café es
altamente sensible a cambios térmicos (Brown y Lattimer, 2013) y al estar mas
tiempo dentro de un equipo, los compuestos fendlicos de los cafés de Neiva-
Huila, Colombia (C) sufrieron posiblemente una degradacion termolabil mas
severa frente a los de México (Hy P).

En el cuadro 4 se observa que los valores de capacidad antioxidante por el
ensayo ABTS fueron mas altos frente a los FRAP (p < 0.05). Segun Feng et al.
(2022) el reactivo ABTS es capaz de reaccionar tanto con compuestos hidrofilicos
como lipofilicos, lo que le genera mayor alcance en la matriz quimica del café.
Por su parte, el reactivo FRAP es mas selectivo e incluso no detecta todos los

antioxidantes que el ABTS si logra captar.

4.4.3. Contenido de acidos clorogénicos (ACG), cafeina (CF) y trigonelina
(TG) de la bebida de café

El analisis de varianza para los acidos clorogénicos (ACG), la cafeina (CF) y la
trigonelina (TG) se muestra en el Cuadro 5. Con un total de muestra (N) de 72 (3
x 3 x 4 x 2), el coeficiente de determinacion (R?) para TG, ACG y CF demostro
que los modelos explicaron el 67 %, 79 % y 87 % de variabilidad respectivamente.
El error experimental o coeficiente de variacion (Cv) fue mayor en ACG con el
22.03 %, seguido de TG y CF con 13.88 % y 13.08 % respectivamente, lo que
explica mejor reproducibilidad de los datos para CF y TG.

Cuadro 5. Analisis de varianza del contenido de bioactivos en bebida de café.

Estadisticos p-valor / factores
Variables
R? C. R T RxT
ACG 0.79 2203% <0.0001** <0.0001 *** <0.0016 *
CF 0.67 13.08% <0.0001** <0.0001 *** 0.2238 ns
TG 0.87 13.88 % 0.0002 * < 0.0001 *** < 0.0001 ***

***Altamente significativo. *Significativo. N: Tamafo de la muestra, R
Coeficiente de determinacion. Cv: Coeficiente de variacion.

En ACG y TG se encontré que la region de origen (R), el nivel de tueste (T) y su
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interaccion (R x T) mostraron un efecto significativo sobre las variables
dependientes. Sin embargo, para CF no se encontré significancia en la
interaccion (p-valor = 0.2238), por lo que el modelo R x T no explica la variabilidad
de los datos, pero si mostré significancia de forma independiente de Ry T (p <
0.0001).

El Cuadro 6 muestra la comparacion de medias (+ desviacion estandar) de
prueba de Tukey (a = 0.05) para la interaccion R x T de ACG y TG, revelando
diferencias significativas claras. Los acidos clorogénicos (ACG) mostraron un
comportamiento similar a los fenoles totales (Cuadro 4), con la Unica diferencia
de mayor concentracion en los tratamientos de bebidas elaboradas con grano
verde, debido a la diferencia metodoldgica entre la identificacion de compuestos
por cromatografia liquida vs espectrofotometria. Por lo tanto, los cafés verdes
presentaron las mayores concentraciones de CGA del estudio, siendo Neiva-
Huila, Colombia (CV) el de los valores de ACG mas elevados, similar
estadisticamente a los de Huatusco-Veracruz, México (HV) (p < 0.05).

Los valores de ACG variaron entre 559.00 + 55.61 a 1,768.34 + 395.10 yg mL",
este contenido representa aproximadamente 1.01 a 3.21 g 100 g' (datos
promedios calculados usando la concentracion de extraccion 0.055 g mL 1),
resultados muy similares a los reportados por Viencz et al. (2023) con valores de
3.93a6.37g100g ', 5.75 g de CGA 100 g' (Portela et al. 2021) y 2 g 100 g™*
(Klikarova et al., 2022).

Para todos los tratamientos se observo un patrén de disminucion de ACG por el
aumento del tueste, tal y como ocurrié con los fenoles totales (C > T1 > T2 > Ts).
Este comportamiento confirma que el proceso de tostado modifica de manera
importante la concentracién de ACG, observandose su degradacién conforme
aumenta la intensidad térmica (Valerio-Avila et al., 2025; Trugo y Macrae, 1984).
Esto puede estar relacionado con la matriz quimica del grano de café, que
favorece la extraccion de compuestos hidrosolubles en tuestes bajos, mientras
que, en condiciones térmicas intensas, los ACG son susceptibles a la
degradacion (Valerio-Avila et al., 2025). Segun Pinheiro et al. (2021) a medida
que aumenta el tueste los ACG sufren cambios estructurales por las reacciones
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de oxidacion, hidrdlisis e isomerizacion, dando como resultado una pérdida
progresiva de ACG, que son transformados en compuestos de menor peso

molecular como lactonas y derivados fendlicos.

Cuadro 6. Analisis de compuestos bioactivos de la bebida de café para un
modelo de interaccion entre region de origen y nivel de tueste.

ACG TG
Muestra
(g mL") (Mg mL")
Factores RxT RxT
cv 1768.34 + 395.102 342.29 + 82.54°
CT4 949.25 + 116.82% 319.16 £ 47.29b¢
CT: 891.76 + 119.53 297.79 £ 24 72bcde
CTs 631.45+ 47.71¢ 252.25+ 14.71cd%ef
HV 1596.40 + 118.25% 506.27 + 75.02°2
HT4 1514.07 + 532.76%° 288.16 + 30.17abcdef
HT2 1191.35 + 310.89° 216.49 + 51.49¢f
HT3 617.77 + 114.30¢9 222.70 + 26.149f
PV 1298.17 + 74.31%¢ 566.17 + 24.39°2
PT, 868.66 + 76.59% 337.31 + 34.08%
PT; 613.31 + 152.98¢9 308.79 + 49.04bcd
PTs 559.00 + 55.61¢ 205.62 + 7.72f
DMS 450.41 87.74

Medias con una letra comun en superindice de una misma columna no son
significativamente diferentes (p>0.05). ACG: acidos clorogénicos. TG: trigonelina,
R: factor region de origen, T: factor nivel de tueste, T1: tueste bajo, T2: tueste
medio, T3: tueste alto, V: Café verde sin tostar, C: Neiva-Huila, Colombia, H:
Huatusco-Veracruz, México, P: Ecatlan-Puebla, México.

Ademas, al hidrolizarse o isomerizarse, contribuyen significativamente al aroma
y sabor del producto final y, por lo tanto, son responsables de la astringencia de
la bebida (Farah y Donangelo, 2006; Ayelign y Sabally 2013).

Los valores mas bajos de ACG se mostraron en las bebidas de tueste alto (T3)
de las tres regiones (T3) con similitud estadistica a las de tueste medio de Ecatlan-
Ecatlan-Puebla, México (PT2). Los cafés de Huatusco-Veracruz, México
presentaron las mejores concentraciones de ACG para café tostado, seguido de

las de Neiva-Huila, Colombia y finalmente las de Ecatlan-Puebla, México (p <
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0.05).

El mayor contenido de ACG en cafés verdes de Neiva-Huila, Colombia (CV)
podria estar asociado con las caracteristicas propias del origen, como altitud,
condiciones edafoclimaticas del mismo pais y la densidad del grano. Sin
embargo, los cafés México, podrian mostrar mayor contenido de fendlicos y ACG
en tratamientos tostados, por el tipo de cultivo organico y bajo sombra, ya que,
ademas, la falta de insumos sintéticos puede estimular en cultivos organicos
rutas biosintéticas, en particular la del acido shiquimico para biosintetizar
fenilpropanoides, como los ACG, flavonoides y otros fenoles, (Kwon et al., 2010;
Tajik et al., 2017; Naveed et al., 2018). Los ACG son metabolitos antioxidantes
en las plantas de café (Lafarga et al., 2020; Farah y Donangelo, 2006), que la
protegen frente a la radiacion UV, ademas de regular su lignificacion y
maduracion (Lafarga et al., 2020; Sharma et al., 2012). Ademas, como se
menciono anteriormente, el contenido de ACG también puede verse afectado por
el efecto de la tostadora usada en el procesamiento de los granos. Este efecto
no se midié en este estudio, pero se sugiere que es posiblemente un factor
significativo en la variabilidad de los datos.

La trigonelina (TG) mostré diferencias significativas notables en la interaccién de
los factores region de origen y nivel de tueste (Cuadro 6). Se observé un patrén
importante de disminucién de este compuesto a medida que aumento el tueste
en las tres regiones (V > T1 > T2 > T3). Las bebidas con mayor contenido de
trigonelina fueron los cafés verdes de México (H y P) (p < 0.05). Los cafés de
tueste alto (T3) de las tres regiones mostraron los valores mas bajos de trigonelina
(p < 0.05), evidenciando la pérdida de este compuesto por accion del calor del
tostado (Munyendo et al., 2021).

Los valores de trigonelina variaron de 205.62 + 7.92 a 566.17 + 75.02 yg mL
(Cuadro 6), resultados similares a los reportados por Mori et al. (2020) donde
observaron contenidos de trigonelina en cafés de Brasil de 206 a 413 ug mL ',
similares a los valores de trigonelina de este estudio (0.37 — 1.02 g 100 g'"),
calculados usando la concentracion de 0.055 g mL™". Otros valores muy similares
a los reportados en la literatura 0.07 a 0.68 g 100 g' (Dias y Benassi, 2015,
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Kalschne et al., 2019), 0.60 a 1.15g 100 g ~' (Viencz et al., 2023) y 0,62y 1,27 g
100 g ' (Wale et al., 2024) fueron similares.

La Figura 19 muestra el contenido de cafeina (CF) en las bebidas de café
evaluadas, donde se identifica un patron de crecimiento a medida que aumenta
el tueste (p < 0.05). Con los valores mas altos en cafés de tueste alto (T3) de
México. Los cafés de Neiva, Colombia, presentaron los valores mas bajos de
cafeina.

Los valores de cafeina variaron entre 308.00 y 565.06 ug mL™", los cuales
representan un valor aproximado de 0.56 a 1.02 g 100 g-'. Resultados similares
a los reportados por Wale et al. (2024) con 0.78 y 1.55 % g 100 g™'.

N
o
[+

440.76
517.311 471.94
38459 I

Cafeina (ug mL")
—
F——-

308.00

CV CTy CT:. CTs PV PTy PT2 PTs HV HT; HT2 HTs
Region de origen x Nivel de tueste

Figura 19. Cuantificacion de cafeina en bebidas de café. T1: tueste bajo, T2:
tueste medio, T3: tueste alto, V: café sin tostar. C: Neiva-Huila, Colombia, P:
Ecatlan-Puebla, México, H: Huatusco-Veracruz, México.

A diferencia de lo que les ocurre a los fenoles totales, los acidos clorogénicos y
la trigonelina, la cafeina es demasiado estable frente al calor, por lo tanto,
también lo sera al tueste (Munyendo et al., 2021). A medida que el grano pierde

agua y masa durante el tueste, se vuelve mas ligero, y aunque la cafeina no se
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destruye ni aumenta, se observa que la concentracién de cafeina parece
aumentar ligeramente (Figura 19), esto es debido al aumento de la concentracion
por pérdida de peso, aunque en realidad la cafeina se esta manteniendo estable
(Wale et al., 2024).

4.5. Conclusiones

Los resultados de esta investigacion confirman que el nivel de tueste, la regién
de origen y la interaccién son importantes para determinar el perfil de acidez,
azucares, compuestos fendlicos y compuestos bioactivos en la bebida de Coffea
arabica L. Se evidencié que las transformaciones quimicas del tostado en el
grano impactan directamente en las propiedades de la bebida de café.

Se demostrd que el tueste bajo representa un punto de equilibrio ideal; en este
tueste, la posible formacion de nuevas moléculas antioxidantes compensa la
degradacion térmica de los acidos clorogénicos, lo que se traduce en niveles
optimos de capacidad antioxidante. Por el contrario, los tuestes medios y altos
mostraron una caida progresiva en las variables de estudio. Un tueste alto da
como resultado bebidas menos acidas, con una carga notablemente menor de
azucares y antioxidantes. Los acidos clorogénicos y la trigonelina evidenciaron
un patron de disminucion con el aumento del nivel de tueste mientras la cafeina
se mantuvo relativamente estable.

En cuanto al origen, los cafés de Huatusco-Veracruz, México destacaron por
presentar el mayor potencial funcional en bebidas tostadas y los cafés de Neiva-
Huila, Colombia en bebidas de café verde, sugiriendo una influencia clara de las
condiciones agroclimaticas del lugar y posiblemente un factor diferencial en el
equipo tostador.

Para futuros estudios, se recomienda estandarizar el factor del equipo de tostado
y la persona tostadora o incluirlo formalmente como una variable de estudio

adicional.

4.6. Agradecimientos

Con profundo agradecimiento, reconozco a la Secretaria de Ciencia,

Humanidades, Tecnologia e Innovacion (SECIHTI) por la beca otorgada, cuyo

95



apoyo fue fundamental para hacer posible esta investigacién y continuar mi
formacion académica. Extiendo mi sincera gratitud a la Universidad Autbnoma de
Chapingo, al Centro Regional Universitario Oriente (CRUO) y al Centro
Surcolombiano de Investigacion en café (CESURCAFE) por abrirme sus puertas,
brindarme su acompafamiento, conocimientos y el espacio para crecer como
investigadora. Manifiesto igualmente mi gratitud al M.C. Rubén San Miguel
Chavez y al Dr. Ramon Marcos Soto Hernandez, por su valiosa guia, sus aportes
y el acompafamiento brindado en el laboratorio de Fitoquimica del Colegio de
Postgraduados, elementos que resultaron esenciales para la realizacidon de esta

investigacion.
4.7. Literatura citada

Agunbiade, H.O., Fagbemi, T.N., & Aderinola, T.A. (2022). Antioxidant properties of
beverages from graded mixture of green/roasted coffee and Hibiscus
sabdariffa  calyx  flours.  Applied Food Research, 2 (2).
https://doi.org/10.1016/j.afres.2022.100163

Mark Al-Shemmeri, Kit Windows-Yule, Estefania Lopez-Quiroga, Peter J. Fryer.
(2023). Coffee bean particle motion in a rotating drum measured using
Positron Emission Particle Tracking (PEPT). Food Research International,
163, 112253. https://doi.org/10.1016/j.foodres.2022.112253

Ayelign, A., & Sabally, K. (2013). Determination of chlorogenic acids (CGA) in coffee
beans using HPLC. American Journal of Research Communication, 1(2), 78—
91.

Bahamon Monje, A.F., Parrado, L.X., & Gutiérrez-Guzman, N. (2018). Atr-ftir for
discrimination of espresso and americano coffee pods. Coffee Science,13(4),
550 — 558.
coffeescience.ufla.br/index.php/Coffeescience/article/view/1499/PDF 1499

Bobkova, A., Hudadgek, M., Jakabova, S., Belej, L., Capcarova, M., Curlej, J., Bobko,
M., Arvay, J., Jakab, I., Capla, J., ...Demianova, A. (2020). The effect of
roasting on the total polyphenols and antioxidant activity of coffee. Journal of
Environmental Science and Health, 55, 1-6.
https://doi.org/10.1080/03601234.2020.1724660.

Brown, S.L & Lattimer, B.Y. (2013). Transient gas-to-particle heat transfer

measurements in a spouted bed. Experimental Thermal and Fluid Science,
44, 883-892, https://doi.org/10.1016/j.expthermflusci.2012.10.004

96


https://doi.org/10.1016/j.afres.2022.100163
https://doi.org/10.1016/j.foodres.2022.112253
https://doi.org/10.1080/03601234.2020.1724660

Cardoso, W.S., Rodrigues, D.S., Coelho, L.V.S., Louzada, P.L., Bassini, F.D. &
Flavia de Abreu Pinheiro. (2023). Maillard reaction precursors and arabica
coffee (Coffea arabica L.) beverage quality. Food and Humanity, 1, 1-7. doi:
https://doi.org/10.1016/j.foohum.2023.01.002

Clifford, M.N., Jaganath, |.B., Ludwing, |.A., & Crozier, A. (2017). Chlorogenic acids
and the acyl-quinic acids: discovery, biosynthesis, bioavailability and
bioactivity. Natural Product Reports, 34(12), 1391-1421.
https://doi.org/10.1039/c7np00030h.

de Melo Pereira, G. V., de Carvalho Neto, D. P., Magalhaes Junior, A. |., Vasquez,
Z. S., Medeiros, A. B. P., Vandenberghe, L. P. S., ...Soccol, C.R. (2019).
Exploring the impacts of postharvest processing on the aroma formation of
coffee beans - a review. Food Chemistry, 272, 441-452.
https://doi.org/10.1016/j.foodchem.2018.08.061.

de Souza Costa, A.M., Soares, A.L., de Souza Silveira, L., Verdin. F.A., Louzada, P.,
Moreira, O.V., Fronza, M., ...Scherer, R. (2024). Influence of maturation and
roasting on the quality and chemical composition of new conilon coffee cultivar
by chemometrics. Food Research International, 176,
https://doi.org/10.1016/j.foodres.2023.113791

Dias RCE y Benassi MT (2015) Discrimination between Arabica and Robusta coffees
using hydrosoluble compounds: Is the efficiency of the parameters dependent
on the roast degree. Beverages 1:127-139.
https://doi.org10.3390/beverages1030127

Diaz, F.O., Ormaza, A.M. and Rojano, B.A. (2018). Efecto de la Tostion del Café
(Coffea arabica L. var. Castillo) sobre el Perfil de Taza, Contenido de
Compuestos Antioxidantes y la Actividad Antioxidante. Informacion
Tecnoldgica. 29(4), 31-42.

Farah, A., & Donangelo, C. M. (2006). Phenolic compounds in coffee. Brazilian
Journal of Plant Physiology, 18(1), 23—-36.

Farah. (2012). Coffee Constituents. Y.-F. Chu (Ed.), Coffee: Emerging Health Effects
and Disease Prevention (4.ed.), John Wiley & Sons, London, UK. 21-
58, https://doi.org/Doi:10.1002/9781119949893.ch2.

Feng, J., Berton-Carabin, C.C., Fogliano, V., Schroén, K (2022). Maillard reaction
products as functional components in oil-in-water emulsions: A review
highlighting interfacial and antioxidant properties. Trends in Food Science &
Technology, 121, 129-141. https://doi.org/10.1016/j.tifs.2022.02.008

Flores-Hernandez BK, Arévalo-Galarza ML, San Miguel-Chavez R, Espinosa
Zaragoza S, Pérez-Diaz ND, Aguilar- Rincén VH. 2023. Post-harvest
characteristics of mango fruits (Mangifera sp.) From Soconusco, Chiapas.
Agrociencia. doi.org/10.47163/agrociencia. v57i1.2546

Freitas, V.V., Rodrigues B.L.L., Dias, C.G.A, Almeida, L.F., Crepalde, L.T., dos
Barros Kobi, H., Teixeira, R.V.M.C., dos Santos, M.H., Fernandes, S.A.,

97


https://www.sciencedirect.com/journal/food-and-humanity
https://doi.org/10.1016/j.foodchem.2018.08.061
https://doi.org/10.1016/j.foodres.2023.113791
https://doi.org/10.1002/9781119949893.ch2

Maitan-Alfenas, G.P., ...Stringheta, P.C. (2024). Influence of roasting levels
on chemical composition and sensory quality of Arabica and Robusta coffee:
A comparative study. Food Bioscience. 59.
https://doi.org/10.1016/j.fbio.2024.104171

Fuller, M. & Rao, N.Z. (2017). The Effect of Time, Roasting Temperature, and Grind
Size on Caffeine and Chlorogenic Acid Concentrations in Cold Brew Coffee.
Scientific Reports, 7(1), 17979. D0i:10.1038/s41598017182474.

Garrett, C.M., & Rezende, D.R. (2016). Revealing the spatial distribution of
chlorogenic acids and sucrose across coffee bean endosperm by desorption
electrospray ionization-mass spectrometry imaging. LWT, 65, 711-717.
https://doi.org/ 10.1016/j.lwt.2015.08.062

Hall, R. D., Trevisan, F., & de Vos, R. C. (2022). Coffee berry and green bean
chemistry—Opportunities for improving cup quality and crop circularity. Food
Research International, 151. https://doi.org/10.1016/j.foodres.2021.110825.

Hao JW, Wang WT, Chen ND, Shen Y (2025) Identification of 13 natural antioxidants
in green calyx plum using AAPH, ABTS, and FRAP-coupled HPLC-DAD via
QTOF-MS/MS. Food Chemistry 477: 143568.
https://doi.org/10.1016/j.foodchem.2025.143568.

Hernandez-Rodriguez, G., Espinosa-Solares, E., Pérez-Lopez, A., Salgado-
Escobar, I., & Guerra-Ramirez, D. (2019). Antioxidant capacity of capulin
(Prunus serotina subsp. capuli (Cav). McVaugh) fruit at different stages of
ripening. Ecosistemas y Recursos Agropecuarios, 6(16), 35-44.
https://doi.org/ 10.19136/era. abn16.1947

Jeszka, S.M., Frankowski, R., & Zgota, A. (2020). Comparison of methylxantines,
trigonelline, nicotinic acid, and nicotinamide contents in brews of green and
processed Arabica and Robusta coffee beans — influence of steaming,
decaffeination, and roasting processes on coffee beans. Lebensmittel-
Wissenschaft & Technologie. 125. https://doi.org/10.1016/j.lwt.2020.109344

Kalschne DL, Viegas MC, De Conti AJ, Corso MP, Benassi MT (2019). Effect of
steam treatment on the profile of bioactive compounds and antioxidant activity
of defective roasted coffee (Coffea canephora). LWT 99: 364-370.
https://doi.org 10.1016/j.lwt.2018.09.080

Klikarova J, Rehakova B, Ceslova L (2022) Evaluation of regular and decaffeinated
(un)roasted coffee beans using HPLC and multivariate statistical methods J.
Food Compos. Anal. 114: 104841. https://doi.org/10.1016/j.jfca.2022.104841

Krol, K., Gantner, M., Tatarak, A. & Hallmann, E. (2020). The content of polyphenols
in coffee beans as roasting, origin and storage effect. European Food
Research and Technology, 246, 33-39. https://doi.org/ 10.1007/s00217-019-
03388-9

98


https://doi.org/10.1016/j.lwt.2020.109344

Kwon, S.-H., Lee, H.-K,, Kim, J.-A., Hong, S.-I., Kim, H.-C., Jo, T.-H., ..., Jang, C.-G.
(2010). Neuroprotective effects of chlorogenic acid on scopolamine-induced
amnesia via anti-acetylcholinesterase and anti-oxidative activities in mice.
European Journal of Pharmacology, 649(1-3), 210-217.

Mehari, B., Chandravanshi, B.S., Redi-Abshiro, M., Combrinck, S. McCrindle, R. &
Atlabachew, M. (2020). Polyphenol contents of green coffee beans from
different regions of Ethiopia. International Journal of Food Properties, 24 (1),
17-27. https://doi.org/10.1080/10942912.2020.1858866

Mori ALB, Viegas MC, Ferrao MAG, Fonseca AFA, Ferrdo RG, Benassi MT (2020)
Coffee brews composition from Coffea canephora cultivars with different fruit-
ripening seasons. Br. Food J. 122: 827-840. https://doi.org10.1108/BFJ-03-
2019-0203

Munyendo LM, Njoroge DM, Owaga EE, Mugendi B (2021) Coffee phytochemicals
and post-harvest handling - a complex and delicate balance. J. Food Compos.
Anal.102: 1-11, https://doi.org10.1016/j.jfca.2021.103995

Muzykiewicz-Szymanska, A., Nowak, A., Wira, D., & Klimowicz, A. (2021). The effect
of brewing process parameters on antioxidant activity and caffeine content in
infusions of roasted and unroasted arabica coffee beans originated from
different countries. Molecules, 26, 3681
https://doi.org/10.3390/molecules26123681

Naveed, M., Hejazi, V., Abbas, M., Kamboh, A. A., Khan, G. J., Shumzaid, M., ...,
Xiaohui, Z. (2018). Chlorogenic acid (CGA): A pharmacological review and call
for further research. Biomedicine & Pharmacotherapy, 97, 67-74.

Pacetti, D., Lucci, P. & Frega, N.G. (2015). Chapter 13 - Unsaponifiable matter of
coffee. Coffee in health and disease prevention,119-127.
https://doi.org/10.1016/B978-0-12-409517-5.00013-9

Paiva, C., Beserra, B., Reis, C., Dorea, J.T, Da Costa, T. & Amato, A.A. (2019).
Consumption of coffee or caffeine and serum concentration of inflammatory
markers: A systematic review. Critical Reviews in Food Science and Nutrition,
59 (4), 652-663. https://doi.org/10.1080/10408398.2017.1386159.

Parrado Mufoz, L.X., Guerra-Ramirez, D., Cruz-Castillo, J.G., Martinez-Solis, J., &
Pefia-Ortega, M.G. (2024). Bioactive compounds and physicochemical
attributes of loquat fruits in Mexico. Revista Facultad Nacional de Agronomia,
77(2), 10789-10796. https://doi.org/10.15446/rfnam.v77n2.105976

Pefia-Correa, R.F., Mogol, B.A., van Boekel, M.A.J.S., Fogliano, V. (2022). Fluidized
bed roasting of cocoa nibs speeds up processing and favors the formation of
pyrazines. Innovative Food Science & Emerging Technologies. 79, 103062.
https://doi.org/10.1016/j.ifset.2022.103062.

99


https://doi.org/10.1080/10942912.2020.1858866
https://doi.org/10.1080/10408398.2017.1386159

Pinheiro, P.F., Pinheiro, C.A., Osorio, V.M., Pereira, L.L. (2021). Chemical
Constituents of Coffee. In: Louzada Pereira, L., Rizzo Moreira, T. (eds) Quality
Determinants in Coffee Production. Food Engineering Series. Springer, Cham.
https://doi.org/10.1007/978-3-030-54437-9_5.

Portela CS, Almeida IF, Mori ALB, Yamashita F, Benassi MT (2021) Brewing
conditions impact on the composition and characteristics of cold brew Arabica
and Robusta coffee beverages. LWT 143: 111090.
https://doi.org/10.1016/j.lwt.2021.111090

Somporn, A., Kamtuo, P., Theerakulpisut, S. & Siriamornpun. (2011). Effects of
roasting degree on radical scavenging activity, phenolics and volatile
compounds of Arabica coffee beans (Coffea arabica L. cv. Catimor).
International Journal of Food Science and Technology, 46 (11), 2287-2296.
https://doi.org/ 10.1111/j.1365-2621.2011. 02748.x

Specialty Coffee Association (SCA). (2015). Coffee Brewing Handbook: A systematic
guide to brewing coffee. Specialty Coffee Association of America.

Tajik, N., Tajik, M., Mack, I., & Enck, P. (2017). The potential effects of chlorogenic
acid, the main phenolic components in coffee, on health: A comprehensive
review of the literature. European Journal of Nutrition, 56(7), 2215-2244.

Valduga, A.T., Gongalves, I.L, Magri, E., & Delalibera, J.R. (2019). Chemistry,
pharmacology and new trends in traditional functional and medicinal
beverages. Food Research International, 120, 478-503. https://doi.org/
10.1016/j.foodres.2018.10.091

Vieira-Porto, A.C., Cunha, S.C., Rosa, E.C., DePaula, J., Cruz, A.G., Freitas-Silva,
O., Fernandes, J.O., ...Farah, A. (2024). Chemical composition and sensory
profiing of coffees treated with asparaginase to decrease acrylamide
formation during roasting. Food Research International. 186. https://doi.org/
10.1016/j.foodres.2024.114333

Wu, H; Gu, H; Amrit, B.K; Nawaz, M.A.; Barrow, C.J.; Dunshea, F.R. & Suleria,
H.A.R. (2022). Effect of processing on bioaccessibility and bioavailability of
bioactive compounds in coffee beans. Food Bioscience. 46. https://doi.org/
10.1016/j.fbio.2021.101373.

Valerio-Avila, J., Peralta Matute, K., Amador-Zelaya, C., Reyes Morales, O., Cruz,
M. P., Ruiz Cardona, J., Marcia-Fuentes, J. A. (2025). Importancia de los
polifenoles en el café. (2025). Innovare, Revista de Ciencia y Tecnologia,
14(1), 1-6. https://doi.org/10.69845/innovare.v14i1.471

Trugo L. C. and Macrae R. 1984. A study of the effect of roasting on the chlorogenic
acid composition of coffee using HPLC. Food Chemistry 15: 219-227.

Sharma, P., Jha, A. B., Dubey, R. S., Pessarakli, M. 2012. Reactive oxygen species,
oxidative damage, and antioxidative defense mechanism in plants under

100


https://doi.org/10.1007/978-3-030-54437-9_5
https://doi.org/10.1016/j.fbio.2021.101373

stressful conditions. J. Exp. Bot. 2012, 217037.
https://doi.org/10.1155/2012/217037

Lafarga, T., Villard, S., Rivera, A., Bobo, G., Aguil6-Aguayo, |. 2020. Bioaccessibility
of polyphenols and antioxidant capacity of fresh or minimally processed
modern or traditional lettuce (Lactuca sativa L.) varieties. J. Food Sci. Technol.
57, 754-763. https://doi.org/10.1007/s13197-019- 04108-7 L

Wale K, Tolessa K, Atlabachew M, Mehari B, Alemayehu M, Mengistu DA, Kerisew
B (2024) Level of caffeine, trigonelline and chlorogenic acids in green coffee
(Coffea arabica L.) beans from Amhara region, Ethiopia Journal of Agriculture
and Food Research 16: 101082 https://doi.org/10.1016/j.jafr.2024.101082

Wu, H., Liu, Z., Lu, P., Barrow, C., Dunshea, F. R., & Suleria, H. A. R. (2022).
Bioaccessibility and bioactivities of phenolic compounds from roasted coffee
beans during in vitro digestion and colonic fermentation. Food Chemistry.
Volume 386, 132794, https://doi.org/10.1016/j.foodchem.2022.13279

101



5. CONCLUSIONES GENERALES

Esta investigacion demostré que el nivel de tostado, el origen geografico y su
interaccion son factores determinantes en el contenido de compuestos bioactivos
en la bebida de café (Coffea arabica L.).

El analisis espectroscépico FT-IR-ATR y quimiometria de granos de café molidos
reveld6 que el tostado induce transformaciones quimicas evidenciadas por
desplazamientos e intensificacion de bandas asociadas a compuestos bioactivos,
diferenciacion entre cafés verdes y tostados, bandas importantes en el estudio
del tostado en café, especialmente atribuidas a las bandas funcionales y a la
huella dactilar de los azucares y los acidos clorogénicos. Estos resultados
confirman la utilidad del FT-IR como herramienta rapida y no destructiva para la
caracterizacion, autenticidad y diferenciacion de las muestras en funcion de los
niveles de tueste, proporcionando informacion valiosa sin necesidad de técnicas
analiticas complejas.

El analisis de espectrofotometria y cromatografia de las bebidas de café permitié
demostrar que el aumento en la intensidad térmica del tostado provoco una
disminucién progresiva del contenido de azucares y compuestos bioactivos,
especialmente los fendlcios incluidos los acidos clorogénicos, mientras que el
origen geografico condiciond de manera inicial la calidad funcional de las bebidas
de cafe.

Estos resultados demuestran que el tostado y la region de origen no solo definen
la calidad sensorial del café, sino que determinan la calidad funcional de la
bebida.
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