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RESUMO - A castanha-da-amazénia (Bertholletia _excelsa) é uma oleaginosa nativa do bioma

Amazobnia, de expressiva relevancia econémica, social e ambiental para o Brasil. Quase a totalidade
da producéo das castanhas é obtida de forma extrativista e a sua comercializagdo beneficia povos e
comunidades tradicionais. Estas castanhas sdo reconhecidas pelo alto valor nutricional e
nutracéutico, destacando-se como fontes de lipidios de alta qualidade, vitaminas, selénio e outros
minerais, sendo muito apreciadas e consumidas no mercado nacional e internacional. A
determinagdo da procedéncia geografica das castanhas é fundamental para garantir a
rastreabilidade, assegurar a autenticidade do produto, agregar valor por meio de certificagées de
origem, prote¢cdo do consumidor contra fraudes e como ferramenta no controle de qualidade do
produto. O objetivo deste trabalho foi avaliar a aplicabilidade da técnica de espectroscopia no
infravermelho proximo (NIR) para a criagdo de modelo capaz de identificar de forma rapida e néao
destrutiva a procedéncia geogréafica de améndoas de castanha-da-amazdbnia brasileiras. Foram
adquiridos espectros de 260 améndoas inteiras e sem pelicula de castanha-da-amazbnia de cinco
dos sete estados produtores do Brasil (AC, AP, PA, RO e RR). O pré-processamento dos dados
incluiram técnicas como alisamento Savitzky-Golay, corre¢do SNV e derivadas para melhorar os
sinais espectrais, para reduzir efeitos de espalhamento e realcar diferencas quimicas. Os melhores
modelos de classificagdo obtidos se basearam em analises discriminantes linear (LDA) e quadratica
(QDA), apresentando acuracias entre 0,51 e 0,70, com F1-score médio entre 0,46 e 0,70,
demonstrando o potencial da espectroscopia NIR para autenticar a origem geografica da castanha-

da-amazoénia e auxiliar na sua rastreabilidade.
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ABSTRACT - The Brazil nut (Bertholletia excelsa) is an oilseed native to the Amazon biome, with

significant economic, social, and environmental relevance for Brazil. Nearly all Brazil nut production
is carried out through extractivism, and its commercialization benefits traditional peoples and
communities. These nuts are recognized for their high nutritional and nutraceutical value, standing
out as rich sources of high-quality lipids, vitamins, selenium, and other minerals, being highly valued
and consumed both in domestic and international markets. Determining the geographical origin of
Brazil nuts is essential to ensure traceability, guarantee product authenticity, add value through origin
certification, protect consumers against fraud, and serve as a quality control tool. This study aimed to
evaluate the applicability of near-infrared (NIR) spectroscopy for developing a model capable of
rapidly and non-destructively identifying the geographical origin of Brazil nut kernels. Spectra were
acquired from 260 whole, skinless Brazil nut kernels originating from five of the seven producing
states in Brazil (AC, AP, PA, RO, and RR). Data preprocessing included techniques such as Savitzky-
Golay smoothing, standard normal variate (SNV) correction, and derivatives to enhance spectral
signals, reduce scattering effects, and highlight chemical differences. Best performance classification
models were developed based on linear discriminant analysis (LDA) and quadratic discriminant
analysis (QDA), showing accuracies ranging from 0.51 to 0.70 and average F1-scores between 0.46
and 0.70. These results demonstrate the potential of NIR spectroscopy for authenticating the

geographical origin of Brazil nuts and supporting their traceability.

Keywords: classification models, traceability, Geographical Indication (Gl).

1. INTRODUGAO

A castanha—da-amazobnia, semente da arvore de nome cientifico Bertholletia excelsa Bonpl.
(Lecythidaceae) é reconhecida por ser uma das principais riquezas da sociobiodiversidade do bioma
Amazonia (BRASIL, 1961; Observatorio Castanha-da-Amazénia, 2023). Coletada em sete estados
da regiao Norte e Centro Oeste do Brasil - Amazonas, Acre, Para, Roraima, Mato Grosso, Rondénia,
e Amapa (Instituto Brasileiro de Geografia e Estatistica, 2024) - além de paises como Bolivia e Peru,
a castanha-da-amazoénia é valorizada ndo apenas por seu valor nutricional, mas também por estar
associada a subsisténcia de diversas geragdes de agricultores familiares, desempenhando um papel
essencial nas esferas sociais, econdmicas e ecoldgicas de populagdes extrativistas (Silva et al.,
2013; Guedes et al., 2023).

A améndoa da castanha-da-amazobnia é rica em lipidios, proteinas, fibras, compostos
bioativos e micronutrientes, como selénio, fosforo, calcio e tocoferdis, que Ihe conferem propriedades

funcionais e antioxidantes (Vilhena, 2004; Souza et al., 2023). Assim como ocorre com outras
2
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oleaginosas, a composicado nutracéutica da castanha-da-amazonia pode variar significativamente
devido a fatores ambientais e genéticos. Essa variagao é especialmente notavel na concentracao de
selénio, sendo ja observada ampla variacdo deste micronutriente em castanhas provenientes de

diferentes estados do Brasil (Silva-Junior et al., 2017).

A determinacdo da origem de alimentos, com base em sua composi¢do quimica, tem sido
foco de diversos estudos recentes. Métodos espectroscopicos, como a espectroscopia do
infravermelho préximo (NIR), especialmente quando combinada com a transformada de Fourier (FT-
NIR), tém mostrado resultados promissores tanto na quantificacdo de analitos, como também na
discriminacao da procedancia de diferentes produtos agricolas. Um exemplo, é a determinacao da
origem de folhas e améndoas indigenas, conforme demonstrado nos estudos de Nisgoski et al.
(2023).

A técnica NIR baseia-se na interagao da radiacao eletromagnética do infravermelho préximo
(770 nm a 2.500 nm) com as vibragdes moleculares de ligagdes C-H, O-H e N-H. O resultado sao
espectros que refletem a composicdo quimica das amostra (International Standard Organization,
2017). A interpretacao desses espectros e o desenvolvimento de modelos preditivos sao realizados
a partir de métodos quimiométricos, permitindo extrair informacdes relevantes para a classificacédo e

quantificacao de alimentos.

As vantagens do NIR incluem sua natureza n&o destrutiva e ndo invasiva, que dispensa o
preparo de amostras € a utilizacdo de solventes. Além disso, oferece rapidez, facilidade de uso e
baixo custo. Essas caracteristicas colocam o NIR em destaque frente a outras técnicas analiticas,
que geralmente ndo atendem a esses requisitos, e o alinham com os principios da quimica verde
(ANASTAS, 1998).

A determinagao da origem de procedéncia por NIR tem sido explorada com sucesso em uma
vasta gama de produtos alimentares naturais e processados, incluindo queijo de Minas (Cardoso et
al., 2025), café instantaneo (Candeias et al., 2025), jujuba vermelha chinesa (Wu et al., 2025), avela
(Torres-Cobos et al., 2025), kimchi (Kim; Ha, 2024), entre outros estudos. Nesse contexto, um
exemplo claro é o estudo recente de Nisgoski et al. (2023) demonstrado a aplicabilidade da
espectroscopia VIS/NIR para a deteccao da origem de folhas e améndoas de B. excelsa em duas
comunidades indigenas localizadas na Terra Indigena Xipaya no estado do Para. Entretanto, é
importante ressaltar que esse estudo utilizou uma amostra espacialmente limitada em relagéo a vasta

area de ocorréncia da castanha-da-amazonia no Brasil.

Visando criar ferramentas que possam contribuir para a rastreabilidade, certificacdo de
origem e valorizagdo da castanha-da-amazobnia, este estudo avaliou a aplicabilidade do uso da

técnica NIR para a criacdo de modelo que permitira a rapida determinagao de sua procedéncia. Para
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isso, foram selecionadas amostras de améndoas procedentes de diferentes estados produtores de

castanha-da-amazo6nia no Brasil.

2. MATERIAL E METODOS

Duzentos e sessenta amostras de améndoas de castanha-da-amazénia foram obtidas do
Programa de Melhoramento Genético da Embrapa e de comunidades indigenas parceiras, como a
Comunidade do Branco (Belterra-PA). Essas amostras foram escolhidas por sua origem
precisamente definida e rastreada, para garantir a maxima confiabilidade da analise. Assim, para a
construgao do modelo de classificagao foram selecionadas entre 49 e 53 améndoas de cada um dos
seguintes estados: Acre (n=53), Amapa (n= 53), Para (n=49), Rondbnia (n=52) e Roraima (n= 53).

Destaca-se que todas as amostras analisadas referem-se a améndoas produzidas na safra de 2024.

Os espectros NIR foram obtidos em duplicata utilizando um espectrometro BUCHI NIRFlex-
500 com FT-NIR. A coleta dos espectros foi realizada posicionando as amostras de améndoas
inteiras, sem cascas e sem peliculas sobre placa de vidro. Os espectros foram obtidos na regido de
1000 a 2500 nm (10000 a 4000 cm™'), no modo de reflectancia, com 32 varreduras por espectro e
leitura em duplicata (obtengédo dos espectros médios). O detector empregado foi de arsenieto de

galio e indio (InGaAs).

Foram comparados trés modelos de classificagdo: analise discriminante linear (LDA), analise
discriminante quadratica (QDA) e analise discriminante por distdncia de Mahalanobis (MDDA) com
2 combinagdes diferentes de pré-processamentos, totalizando 6 modelos para avaliacdo. Todos os
modelos utilizaram inicialmente o alisamento de Savitzky-Golay (polinémio de 22 ordem, janela de 9
pontos) e a correcao por Variavel Normal Padrdo (SNV). Adicionalmente, comparou-se o
desempenho dos modelos com aplicagao da primeira e da segunda derivadas, também obtidas via

Savitzky-Golay, visando maximizar a remogao de ruidos e os efeitos de espalhamento 6ptico.

Apods os pré-processamentos, aplicou-se a anadlise de componentes principais (PCA) para
reducao da dimensionalidade dos dados espectrais (1500 variaveis), requisito necessario para a
aplicagao dos métodos discriminantes, uma vez que o niumero de amostras empregados deve ser
superior a dimensionalidade do modelo. Os escores das componentes principais foram utilizados
como variaveis de entrada nos modelos de classificagdo, aumentando a simplicidade e a
interpretabilidade dos modelos gerados. O desempenho dos modelos foi avaliado por meio das
métricas: sensibilidade, precisao, escore F1 e acuracia.

° Sensibilidade: Capacidade de identificar corretamente os casos positivos,

dada pela equagao 1.
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P % 100 (1)

Sensibilidade (%) = m

Onde:
VP = verdadeiro positivo
FN = falso negativo

) Precisao: propor¢cdo de verdadeiros positivos entre os casos classificados
como positivos, conforme a equacgao 2.

vp

Precisdo (%) = TR 100 (2)
Onde:
FP = falso positivo

° Acuracia: mensura a proporcao total de classificagcdes corretas, como pode

ser observado pela equagao 3.

(VP +VN)

i o
Acuracia (%) = WP+ VN + FP 4 FN) x 100 (3)
Onde:
VN = verdadeiro negativo
° F1-score: média harmbnica entre preciséo e sensibilidade, resume a precisao

e sensibilidade em um Unico valor que varia entre 0 a 1. Métrica que resume o desempenho
geral do modelo e melhora o desempenho conforme o F1-score se aproxima de 1, pode ser

calculado pela equagao 4.

(PRECISAO x SENSIBILIDADE) (4)

F1=2 x .
(PRECISAO + SENSIBILIDADE)

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Foram obtidos 520 espectros de 260 amostras de castanhas-da-amazénia. Os espectros
médios sem pré-processamentos apresentaram absorbéancia inferior a 1,5, garantindo boa
sensibilidade do detector, sem efeitos negativos de reabsorc¢ao ou perda de linearidade. Verificou-se
uma grande superposi¢cdo entre os espectros das amostras provenientes dos diferentes estados
(Figura 1). As bandas de absorcao na regiao de 1100 a 1350 nm s&o caracteristicas de sobretons
de estiramento CH, e as bandas na regido de 2300 nm também estdo ligadas a sobretons e
combinagbes vibracionais de estiramento CH, associados a lipidios e acidos graxos. Tal
comportamento é esperado, uma vez que as améndoas de castanha-da-amazdnia podem
apresentar teor de gordura superior a 50%. As regides entre 1400 a 1500 nm podem estar
associadas a combinagdes de vibragbes da ligagdo OH, ou combinagdes dos sobretons da ligagéo
CH com carbonos alifaticos e aromaticos (Workman; Meyer, 2007). As ligagdes OH estao presentes

nos carboidratos e sdo caracteristicas também da presenca de umidade. Os sobretons das

5
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combinagobes de deformagao angular com estiramento das ligagdes CH podem estar correlacionadas

com o perfil lipidico presente em grande quantidade nas castanhas-da-amazénia.

Os pré-processamentos matematicos (Figuras 2A e 2B) foram bem sucedidos na remogao
de ruidos, efeitos de espalhamento e inclinagao da linha de base, tendo sido eficientes em destacar
algumas diferencas nos espectros das améndoas procedentes dos diferentes estados brasileiros.
Entretanto, ainda ha uma elevada sobreposi¢cdo entre os conjuntos de espectros, comportamento

esperado, por se tratar de uma mesma espécie vegetal.

A analise de componentes principais (PCA) revelou a partir dos graficos de escores PC1
versus PC2 que ha pouca distingdo entre os estados (Figura 3), sem a formagao de agrupamentos
claros e bem separados, refletindo a semelhanca entre os espectros das amostras. O grafico de
loadings da analise PCA (Figura 4) evidenciou as regides espectrais com maior variabilidade entre
as améndoas, com destaque especial para as faixas de 1200-1350 nm, bandas associadas ao
estiramento e deformacgao angular de grupos alquilas (CH), e 2200-2300 nm, também atribuidas a
bandas de deformacdo angular de CH de grupos alquila, ambas associadas aos lipidios, e entre
1700-1800 nm, associada a grupos OH relativos a umidade e também sobretons de estiramento CH
em hidrocarbonetos aromaticos (Workman; Meyer, 2007). Tais regides contribuem mais para a
formagdo das duas primeiras componentes principais que respondem por 88% da variancia
explicada dos dados. Indicando a predominancia da composicao lipidica nos espectros NIRS das
améndoas. A variancia explicada da PC1 de 79% esta muito concentrada, reforgando como a
composicao lipidica parece influenciar bastante nas diferengas regionais da composi¢cdo da

castanha-da-amazonia.
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Figura 1. Espectros médios (. = 1000 - 2500 nm) sem pré-processamento das amostras de castanha-
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da-amazénia procedentes dos cinco estados avaliados.
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Figura 2. Espectros médios (4 = 1000 - 2500 nm) em unidades arbitrarias das amostras de castanha-
da-amazénia dos cinco estados avaliados, ap6s a combinacdo dos seguintes pré-processamentos: (A)-
Alisamento Savizky-Golay + SNV + Primeira derivada; e (B) - Alisamento Savizky-Golay + SNV + Segunda

derivada.
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Figura 3. Analise de Componentes Principais mostrando a distribuicdo das castanhas-da-amazénia

provenientes dos diferentes estados brasileiros (AC, AP, PA, RO, RR).
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Figura 4. Analise de Componentes Principais mostrando a distribuicdo dos loadings.

As matrizes de confuséo por classe (Tabela 1), considerando os acertos e erros especificos
de cada categoria, permitiu a avaliagdo das métricas de desempenho dos modelos: acuracia,
sensibilidade, preciséo e F1-score, que por sua vez permite também entender n&o apenas a taxa de
acertos totais, mas também a qualidade da classificagdo para cada uma das cinco classe
individualmente (Tabela 2). Os valores de suporte na Tabela 2 representam o nimero de amostras
de cada classe na validagao externa dos modelos. Esses valores foram posteriormente agregados
para representar o desempenho global dos modelos (Tabela 3). Ao comparar os resultados obtidos,
com o que seria esperado por uma classificagdo aleatoria, cuja acuracia tenderia a valores baixos,
cerca de 0,20% para 5 classes e o F1-score préximo a zero em conjuntos desbalanceados, observa-
se que os modelos testados, especialmente o método de analise discriminante linear com primeira
derivada, apresentaram desempenho consideravelmente superior. Isso reforca a robustez e a
capacidade discriminativa desse modelo, mesmo em um cenario com diferencas espectrais sutis
entre as améndoas das diferentes classes. Além de ressaltar a capacidade da espectroscopia NIR
em avaliar de forma rapida e nao destrutiva as diferencas entre a composi¢cao quimica das améndoas

de castanha-da-amazénia de diferentes procedéncias.

A sequéncia de pré-processamento que inclui a primeira derivada apresentou um
desempenho melhor em relagéo a sequéncia de pré-processamento envolvendo a segunda derivada
(Tabela 3). O desempenho do pré-processamento com a primeira derivada foi maior quando as
diferengas espectrais foram mais impactadas por efeitos suaves e aditivos nos espectros, com
variagdes discretas nas concentragdes dos analitos ao invés de grandes diferengas qualitativas na
composi¢ao das amostras. O emprego da segunda derivada também possui uma intensidade bem
menor, o que também acaba por prejudicar a avaliacdo da variagdo de mudangas de pequenas
intensidades entre amostras em razao da diminuicdo da razao sinal/ruido nos espectros. O melhor
desempenho do modelo LDA indica que a premissa de distribuicdo normal multivariada, covariancia

igual entre as classes e fronteira de decisao linear, parecem ser exequiveis, permitindo a utilizagao

8
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de um modelo mais simples e com desempenho geral melhor do que os dois demais modelos

avaliados.

Dentre as cinco classes avaliadas, as amostras que apresentaram espectros mais
distinguiveis foram as améndoas provenientes do estado do Para, tendo sido também melhor
classificadas em todos os modelos criados (Tabela 3). Dentre as classes que apresentaram pior

desempenho de classificacéo, estdo as amostras provenientes dos estados do Acre e Amapa.

Tabela 1. Matriz de confusao por classe para o modelo de classificagcdo de analise discriminante linear (LDA).

Pred_Acre Pred_Amapa Pred_Para Pred_Rondénia Pred_Roraima
Real_Acre 7 1 0 1 2
Real_Amapa 2 8 1 0 0
Real_Para 0 1 8 0 0
Real_Rondénia 2 1 0 7 0
Real_Roraima 2 2 1 0 6

*Real = Refere-se a classe verdadeira da amostra; Pred = Refere-se a classe prevista pelo modelo

Tabela 2. Métricas de desempenho do modelo de classificagéo da analise discriminante linear (LDA) com os
pré-processamentos de Alisamento+SNV+primeira derivada.

Classe Precisao Sensibilidade (Recall) F1-Score Suporte (n)
Acre 0,54 0,64 0,58 11
Amapa 0,62 0,73 0,67 11
Para 0,80 0,89 0,84 9
Rondoénia 0,88 0,70 0,78 10
Roraima 0,75 0,55 0,63 11
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Tabela 3. Desempenho geral dos trés modelos de classificagdo construidos para avaliar a procedéncia de
origem das améndoas de castanhas-da-amazénia, junto aos dois tipos de pré-processamento espectral
previamente testados.

Modelo Acuracia Geral F1-Score Médio Melhor Classe (F1) Pior Classe (F1)
12 Derivada + LDA 0,70 0,70 Para (0,84) Acre (0,58)
22 Derivada + LDA 0,65 0,65 Para (0,94) Acre (0,48)
12 Derivada + QDA 0,51 0,52 Para (0,87) Acre (0,29)
22 Derivada + QDA 0,65 0,66 Para (0,82) Acre (0,35)
12 Derivada + MDA 0,55 0,46 Para (0,80) Amapa (0,27)
22 Derivada + MDA 0,65 0,55 Para (0,94) Acre (0,33)

A comparacéo entre os resultados desse estudo e a pesquisa previamente desenvolvida por
Nisgoski et al. (2023), evidenciam avancos significativos no uso da espectroscopia no infravermelho
proximo (NIR) para a determinacdo da origem geografica da castanha-da-amazénia. Enquanto o
estudo de Nisgoski et al. (2023) se concentrou em uma area geograficamente restrita — duas
comunidades indigenas do estado do Para — com amostragem localizada e homogénea, o presente
estudo ampliou o escopo de anadlise de classificagdo, abrangendo cinco estados produtores de
castanha-da-amazénia no bioma Amazénia (AC, AP, PA, RO e RR), o que representa um desafio,
devido a maior variabilidade ambiental, genética e de composi¢do quimica entre as améndoas
analisadas. Assim, os resultados de Nisgoski alcangaram uma acuracia superior (igual a 90%),
beneficiando-se do numero restrito de classes avaliadas (n = 2). J& no presente trabalho, ao lidar
com dados mais complexos e de maior amplitude geografica, obteve-se acuracia de até 0,70.
Acudacia indica o quao frequentemente o modelo acerta as suas previsées, ou seja, qual seria a
porcentagem de classificagbes corretas (tanto positivas quanto negativas) em relagdo ao total de

casos avaliados.

Contudo, este estudo demonstrou que, mesmo com sobreposicdo espectral, & possivel
distinguir améndoas de diferentes regides de procedéncia utilizando a quimiometria. Reforgando
assim o potencial da espectroscopia NIR como ferramenta rapida, ndo destrutiva, sustentavel e
eficaz para a rastreabilidade e certificagdo de origem da castanha-da-amazonia. Outras técnicas
analiticas podem ser aplicadas para essa mesma finalidade, como Ressonancia Magnética Nuclear
(RMN) de médio campo, espectroscopia no infravermelho médio (MIR), certificagdo documental com
Blockchain, entre outras, no entanto NIR se destaca pelo seu baixo custo, simplicidade e rapidez na

analise.
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4. CONCLUSAO

Os modelos de classificacao obtidos pela espectroscopia no infravermelho préoximo com
transformada de Fourier (FT-NIR), associada a pré-processamentos espectrais (alisamento, SNV,
primeira e segunda derivadas) e métodos discriminantes (LDA, QDA e MDA), apresentaram
acuracias variando entre 0,51 e 0,70, com F1-scores médios de até 0,70. As faixas espectrais
relacionadas a vibragbes CH de lipidios contribuiram significativamente para a variancia entre as

amostras, evidenciando o impacto do teor lipidico na diferenciacdo das castanhas-da-amazoénia.

A juncdo do modelo de Classificagdo da analise discriminante linear (LDA) com o pré-
processamento espectral de alisamento + SNV + primeira derivada, obteve o melhor desempenho
na diferenciacado da procedéncia geografica de castanhas-da-amazénia, com potencial para uso em
programas de rastreabilidade, controle de qualidade e certificagdo de origem. Ainda assim, o
acréscimo de novas amostras de améndoas, e a exploragdo de algoritmos mais complexos com
novas abordagens de classificagdo multivariada, como: Analise Discriminante por Minimos
Quadrados Parciais (PLS-DA), Maquinas de Vetores de Suporte (SVM), Modelagem Suave e
Independente por Analogia de Classe (SIMCA), dentre outros, podem ser avaliados para tentar
explorar ainda mais as potencialidades da espectroscopia NIR para detec¢cdo da procedéncia da

origem de castanhas-da-amazonia, gerando modelos com melhor acuracia (sugestao de retirada).
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