Qualitatskontrolle von Schokoriegeln
mittels Nahinfrarotspektroskopie

Vereinfachte Bestimmung von Kalorien, Fett, gesattigten
Fettsauren, Kohlenhydraten, Zucker und Eiweil3

Die Herstellung von Lebensmitteln erfordert eine
strenge Qualitatskontrolle, um ihre Qualitat zu
gewahrleisten und den Verbraucher zu schitzen.
StuBwaren wie Schokolade unterliegen solchen
Standards — ihre endgultige Produktkontrolle ist
erforderlich, um die gesetzlichen Vorschriften zu
erflllen und eine gleichbleibende Qualitat zu
gewahrleisten. Letzteres ist besonders wichtig fur
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Genussmittel.

Die Nahinfrarotspektroskopie (NIRS) ist eine schnelle,
chemiefreie Analysemethode zur Bestimmung vieler
wichtiger Qualitatskontrollparameter von
Schokoladenriegeln ohne Probenvorbereitung. Die
NIRS-Losung ist einfach zu bedienen und kann
entweder vor Ort oder in einem Qualitatskontrolllabor
eingesetzt werden.
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18 Schokoriegel verschiedener Anbieter wurden auf
einem Metrohm DS2500 Solid Analyzer analysiert
(Abbildung 1). Schokoriegel wurden direkt auf dem
Probenfenster positioniert und im diffusen
Reflexionsmodus gemessen. Um die Unterschiede
zwischen den Proben zu bertcksichtigen, wurde jeder

Tabelle 1. Ubersicht Uber die Hardware- und Softwareausstattung.

Schokoriegel an drei verschiedenen Orten gemessen
und die gemittelten Spektren fur die
Modellentwicklung verwendet. Die Datenerfassung
und die Entwicklung von Vorhersagemodellen
wurden mit dem Softwarepaket Vision Air Complete
durchgefihrt (Tabelle 1).

Equipment Artikelnummer
DS2500 Solid Analyzer 2.922.0010
Vision Air 2.0 Complete 6.6072.208
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NIRSystems

Abbildung 1. Metrohm NIRS DS2500 Feststoffanalysator mit einem Schokoriegel, der das Probenfenster abdeckt.
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Die erhaltenen Vis-NIR-Spektren (Abbildung 2) Zusammenhang zwischen der Vis-NIR-Vorhersage

wurden verwendet, um Vorhersagemodelle fur die und den Referenzwerten darstellen, sind in den
verschiedenen Referenzparameter zu erstellen. Es Abbildungen 3-8 zusammen mit den jeweiligen
wurde ein Leave-One-Out-Validierungsverfahren Leisstungsmerkmalen dargestellt.

angewandt. Korrelationsdiagramme, die den
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Abbildung 2. Auswahl von Vis-NIR-Spektren von Schokoriegelproben. Die Daten wurden mit einem DS2500 Solid Analyzer ermittelt. Zu
Visualisierungszwecken wurde ein Spektrenversatz verwendet.

ERGEBNIS KALORIEN IN SCHOKORIEGELN

3000+
Figures of Merit Value

—, 2800+ R? 0.90
-~
P Standard Error of
[h])
T:u 2600 Calibration 43.5k)
s
@ 3§?d(iat;'gnError of Cross- 50.5 kJ
=z
-, 2400
o)
S
§ 2200+

2000

] ] ] ] ] ]
2000 2200 2400 2600 2800 3000
Calories lab value / kJ

Abbildung 3. Korrelationsdiagramm und die jeweiligen Leistungsmerkmale fir die Vorhersage von Kalorien in Schokoriegeln mit einem
DS2500 Solid Analyzer.
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ERGEBNIS FETT IN SCHOKORIEGELN

60+
Figures of Merit Value
55+
R2 0.96
= Standard Error of
= a.n arl rror o 1.38 Wt%
= 45- Calibration
= Standard Error of Cross- o
2 404 Validation LB wi%
=
Z
w 357
(18
30+
254

25 30 35 40 45 50 55 60
Fat lab value / wt%

Abbildung 4. Korrelationsdiagramm und die entsprechenden Leistungsmerkmale fir die Vorhersage von Fett in Schokoriegeln mit einem
DS2500 Solid Analyzer.

ERGEBNIS GESATTIGTE FETTSAUREN IN SCHOKORIEGELN

Figures of Merit Value
R? 0.88
Standard Error of =
Calibration 1.89 wt%
Standard Error of Cross- .

Validation

Saturated fat NIR value / wt%

10 15 20 25 30 35 40
Saturated fat lab value / wt%

Abbildung 5. Korrelationsdiagramm und die jeweiligen Leistungsmerkmale fir die Vorhersage von gesattigten Fettsauren in Schokoriegeln
mit einem DS2500 Solid Analyzer.
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ERGEBNIS KOHLENHYDRATE IN SCHOKORIEGELN
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Abbildung 6. Korrelationsdiagramm und die jeweiligen Leistungsmerkmale fir die Vorhersage von Kohlenhydraten in Schokoriegeln mit

einem DS2500 Solid Analyzer.

ERGEBNIS ZUCKER IN SCHOKORIEGELN

80
2 60-
s
(]
)
S 40- 6
x
=
S 20-
w
@
0
Li LI 1 I Li
0 20 40 60 80

Sugar lab value / wt%

Figures of Merit Value

R2 0.99
Standard Error of o
Calibration 1.8) Wt
Standard Error of Cross- 2 56 Wt%

Validation

Abbildung 7. orrelationsdiagramm und die jeweiligen Leistungsmerkmale fur die Vorhersage von Zucker in Schokoriegeln mit einem

DS2500 Solid Analyzer.
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ERGEBNIS PROTEIN IN SCHOKORIEGELN
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Abbildung 8. Korrelationsdiagramm und die entsprechenden Leistungsmerkmale fir die Vorhersage von Protein in Schokoriegeln mit einem
DS2500 Solid Analyzer.

FAZIT

Diese Application Note zeigt die Machbarkeit der Qualitatsparameter eingesetzt werden, spart die NIRS
Nahinfrarotspektroskopie fur die Analyse von einen betrachtlichen Teil an Zeit und Kosten. Mit NIRS
Kalorien, Fett, gesattigten Fettsduren, konnen diese Analysen ohne den Einsatz von
Kohlenhydraten, Zucker und Proteingehalt in chemischen Reagenzien durchgefihrt werden, so
Schokoriegeln. Im Vergleich zu den herkémmlichen dass der Anwender in Sekundenschnelle zuverlassige
Analysetechniken, die zur Bestimmung all dieser Ergebnisse erhalt.

Internal reference; AW NIR CH-0067-042023

CONTACT

Metrohm Schweiz AG

Industriestrasse 13
4800 Zofingen info@metrohm.ch
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KONFIGURATION
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DS2500 Solid Analyzer

Robuste Nahinfrarotspektroskopie fir die
Qualitdtskontrolle im Labor sowie im
Produktionsumfeld.

Der DS2500 Analyzer ist die bewahrte, flexible
Losung fur die Routineanalytik von Feststoffen,
Cremes und optional auch Flussigkeiten entlang der
gesamten Produktionskette. Das robuste Design
macht den DS2500 Analyzer unempfindlich gegen
Staub, Feuchtigkeit, Vibrationen sowie
Temperaturschwankungen und damit hervorragend
geeignet fdr den FEinsatz im rauen
Produktionsumfeld.

Der DS2500 deckt den gesamten Spektralbereich von
400 bis 2500 nm ab und liefert in weniger als einer
Minute genaue und reproduzierbare Ergebnisse. Der
DS2500 Analyzer erfullt die Anforderungen der
pharmazeutischen Industrie und unterstitzt durch
die einfache Bedienung die Anwender in ihren
taglichen Routineaufgaben.

Durch perfekt auf das Gerat abgestimmtes Zubehor
werden bei jedem noch so herausfordernder
Probentyp, wie z.B. grobkdrnige Feststoffe wie
Granulate oder halb fest-flissige Proben wie Cremes,
bestmogliche Ergebnisse erzielt. Bei Messungen von
Feststoffen kann die Produktivitét gesteigert werden
durch Einsatz des MultiSample Cups, welches
automatisierte Messungen in Serie von bis zu 9
Proben ermdéglicht.
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