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Prediksi Kandungan Kafein Biji Kopi Arabika Gayo dengan Near 
Infrared Spectroscopy
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Abstract

Caffein is one of the important quality indicator of coffee. Caffein content usually determined by chemical 
method. Alternative method such Near Infrared Spectroscopy (NIRS) is needed to determine caffein 
content of coffee rapidly and nondestructively. Applications of NIRS to predict caffein content of coffee 
were carried out in coffee powders and liquid not in coffee beans. The objective of this study was to assess 
NIRS method to predict caffein content of arabica coffee bean. Coffee bean samples were placed in petri 
dish with 2 and 3 layers. The reflectances are measured BY FT-NIR Spectrometer in wavelengths of 1000 
– 2500 nm, followed by determination of caffein content by chemical method. Some pre-processing NIRS 
data such as normalization between 0 and 1 (n01), first derivative of Savitzky-Golay 5 points (dg1), second 
derivative of Savitzky-Golay 5 points (dg2), combination n01 and dg1, combination n01 and dg2, and PLS 
calibration to increase accuracy of NIRS prediction. The best prediction is obtained by second derivative 
and 5 factors PLS with 3 layers of coffee beans with the high R = 0.97 and RPD (5.93), low of SEP and 
CV (0.007%, 1.76%). This study demonstrated that NIR spectroscopy had excellent potential analysis to 
determine caffein content of coffee beans.

Keywords: Coffee bean, caffein, second derivative Savitzky-Golay 5 points, NIRS, PLS

Abstrak

Kafein merupakan salah satu indikator mutu terpenting dari kopi. Biasanya kandungan kafein kopi 
ditentukan dengan metoda kimia. Metoda alternatif seperti Near Infrared Spectroscopy (NIRS) diperlukan 
untuk penentuan kandungan kafein biji kopi secara cepat dan nondestruktif. Hingga saat ini, aplikasi 
NIRS untuk penentuan kandungan kafein dilakukan pada kopi bubuk atau kopi cair dan bukan pada biji 
kopi. Tujuan penelitian ini adalah mengkaji metoda NIRS untuk memprediksi kandungan kafein biji kopi 
arabika gayo. Biji kopi diletakkan dalam cawan petri dengan 2 dan 3 tumpukan. Reflektan biji kopi diukur 
menggunakan FT-NIR Spectrometer pada panjang gelombang 1000 – 2500 nm. Dilanjutkan dengan 
penentuan kandungan kafein kopi dengan metode kimia. Beberapa pra-pengolahan data NIRS seperti 
normalisasi antara 0 – 1 (n01), derivatif pertama Savitzky-Golay 5 point (dg1), derivatif kedua Savitzky-
Golay 5 point (dg2), kombinasi n01 dan dg1, dan kombinasi n02 dan dg2 serta kalibrasi dengan PLS 
dilakukan untuk meningkatkan akurasi metoda NIRS. Prediksi NIRS terbaik diperoleh dengan pra-PLS 
dengan 3 tumpukan dengan koefisien korelasi (R = 0.97) dan RPD (5.93) yang tinggi, SEP dan CV yang 
rendah (0.007%, 1.76%). Penelitian ini membuktikan metode NIRS berpotensi untuk analisis kandungan 
kafein biji kopi.

Kata Kunci: Biji kopi, kafein, derivatif kedua Savitzky-Golay 5 point, NIRS, PLS
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Latar Belakang

Kopi merupakan salah satu komoditas ekspor 
andalan Indonesia yang mendatangkan devisa 
bagi negara. Ekspor biji kopi Indonesia mengalami 
peningkatan sebesar 15.99% pada tahun 
2013 dengan nilai devisa mencapai 1,166,179 
ribu US$ (BPS 2014). Konsultan International 
Coffee Organization (ICO) yaitu P & A Marketing 
International memperkirakan bahwa pertumbuhan 
konsumsi kopi global dalam periode 2005 – 2015 
meningkat 35.5%. Salah satu andalan ekspor 
kopi Indonesia adalah kopi gayo yang merupakan 
varietas hasil seleksi yang dikembangkan petani 
yang produksinya terus mengalami peningkatan 
(Hifnalisa dan Karim 2008). Faktor penting untuk 
peningkatan ekspor kopi arabika gayo adalah mutu 
biji yang tinggi. Kandungan kopi yang dianggap 
paling penting adalah kafein yang memiliki efek 
farmakologis memberi manfaat secara klinis 
(Maramis et al. 2013). Penentuan kandungan kafein 
yang akurat biasanya dilakukan melalui analisis 
laboratorium kimia. Metode ini menghabiskan waktu 
yang lama dan mahal, sehingga kurang tepat untuk 
penentuan mutu kopi biji ekspor. Oleh karena itu 
diperlukan metode penentuan mutu biji kopi secara 
nondestruktif. 

Metode Near infrared spectroscopy (NIRS) 
dapat menganalisis dengan kecepatan tinggi, 
tidak menimbulkan polusi, penggunaan preparat 
contoh yang sederhana, tidak menggunakan bahan 
kimia dan dapat menganalisis bahan dengan tidak 
merusak (nondestruktif). Metoda NIRS telah berhasil 
untuk penentuan mutu kopi, antara lain penentuan 
karakterisasi organoleptik kopi roasting (Pizarro et 
al. 2004), perbedaan antara varietas Arabika dan 
Robusta (Downey et al. 2005), kadar air (Reh et 
al. 2006) dan roasting control (Alessandrini et al. 
2008). Huck et al. (2005), menganalisis kandungan 
kafein bubuk kopi. Hasil penelitian menunjukkan 
kandungan alkaloid kopi 6% lebih tinggi jika 
dibandingkan dengan deteksi UV. Metode LC-UV 
dipilih sebagai metode referensi untuk kalibrasi dari 
sistem NIRS. Analisis pada 83 sampel ekstrak kopi 
menghasilkan SEE (standard error estimation) dari 
0.34/100 g sedangkan untuk SEP (standard error 
prediction) sebesar 0.07/100 g dengan koefisien 
keseragaman (CV) 0.86. Penelitian NIRS yang 
dilakukan umumnya dalam bentuk kopi bubuk dan 
kopi cair, dan belum ada yang melakukan dalam 
bentuk biji. Tujuan penelitian ini adalah mengkaji 
metode NIRS untuk penentuan kandungan kafein 
biji kopi secara cepat, efisien, dan nondestruktif.

Bahan dan Metode

Bahan dan Alat
Bahan yang digunakan adalah kopi arabika 

gayo yang diperoleh dari Kabupaten Aceh Tengah. 

Sampel yang digunakan dalam penelitian ini adalah 
40 – 60 gram biji kopi (kadar air 11 – 14% bb) 
untuk pengukuran reflektan NIRS dan 3 gram kopi 
arabika gayo atau kopi hijau untuk analisis kafein. 
Bahan kimia berupa Pb Asetat, natrium oksalat, 
dan aquades. Alat yang digunakan satu unit NIR 
Spektrometer tipe NIRFlex N-500 yang diproduksi 
oleh BUCHI Labortechnik AG. Switzerland 
dilengkapi software unscrambler, blender, water 
bath dan HPLC.

Pengukuran NIRS
Biji kopi dibagi 65% untuk kalibrasi (33 sampel) 

dan 35% (17 sampel) untuk validasi, sehingga total 
sampel adalah 50 buah. Sampel ditempatkan dalam 
sampleholder (petri dish) berdiameter 5 cm dan 
tinggi 1.5 cm yang disusun dalam 2 jenis tumpukan 
yaitu 2 layer dan 3 layer. Reflektan kopi pada 
panjang gelombang 1,000 – 2,500 nm diukur dan 
direkam dengan NIRFlex N-500 solids petri dengan 
set up alat sebagai berikut: kecepatan pengambilan 
data 3 scan/s, suhu pengoperasian alat 22 – 25oC 
dengan kebutuhan tenaga listrik 100 – 230VAC ± 
10%, 50/60 Hz, 350 Watt. 

Penentuan Kandungan Kafein
Penentuan kandungan kafein dilakukan setelah 

pengukuran NIRS. Biji kopi digiling menggunakan 
blender dan disaring menggunakan saringan 
teh. Sampel yang berupa powder ditambahkan 
dengan aquades sebanyak 50 mL dan selanjutnya 
dipanaskan selama 30 menit dalam water bath 
dengan suhu 80 – 100oC. Kemudian ditambahkan 
2 tetes Pb asetat jenuh kedalam larutan setelah 
proses pendinginan, selanjutnya dilakukan 
penyaringan dalam labu 100 mL dan ditambahkan 
aquades dan 5 gram natrium oksalat. Kemudian 20 
mL sampel dimasukkan ke dalam HPLC pada suhu 
28 – 30oC untuk mendapatkan konsentrasi kafein. 
Konsentrasi kafein dalam sampel (Ccaf) dihitung 
dengan menggunakan persamaan regresi yang 
diperoleh dan membandingkan dengan larutan 
standar. Persentase kafein dihitung dengan formula:

	 (1)

Pengolahan Data NIRS
Untuk menghasilkan model prediksi terbaik 

dilakukan tiga pra-pengolahan data spektra 
NIRS yaitu: normalisasi antara 0 – 1 (n01), 
turunan pertama (dg1) dan kedua Savitzky-Golay 
(dg2) dan kombinasi keduanya. Lengkey et al. 
(2013) menjelaskan normalisasi berfungsi untuk 
memperbesar nilai reflektan ke dalam rentang 0 – 
1 sehingga akan tampak lebih jelas perbedaannya 
dan menghilangkan pengaruh perbedaan ukuran 
partikel sampel uji. Sementara itu, turunan 
pertama dan kedua Savitzky-Golay berfungsi untuk 
menguraikan komponen kafein yang tumpang 



181

Volume 4, 2016 Kafein biji kopi dengan near infrared spectroscopy

tindih dan komponen-komponen yang bersatu serta 
menekan komponen yang tidak diinginkan sehingga 
memunculkan komponen yang diinginkan. 

Kalibrasi dan Validasi
Dalam penelitian ini digunakan metode Partial 

Least Squares (PLS) untuk membangun model 
kalibrasi. PLS merupakan metode kalibrasi 
multivariat untuk pendugaan kandungan kafein 
mengunakan kombinasi linier untuk menduga 
variabel bebas dari variabel asli. Kinerja model 
regresi dievaluasi dengan Root mean square error 
prediction (RMSEP). Setelah didapatkan model 
persamaan regresi kalibrasi, dilakukan tahap 
validasi dengan menggunakan sisa data yang lain. 
Validasi bertujuan menguji ketepatan pendugaan 
kandungan kafein dengan persamaan regresi 
kalibrasi yang telah dibangun. Parameter untuk 
menentukan kecocokan model kalibrasi adalah 
koefesien determinasi (R2), standard error (SE), 
coefficient of variation (CV). Kisaran nilai R2 mulai 
dari 0% sampai 100% (Mattjik et al. 2006).

	 (2)

Data kandungan kafein dugaan NIRS divalidasi 
dengan data hasil pengujian secara kimiawi di 
laboratorium kimia dan dibuat hubungan antara 
keduanya, setelah itu dihitung standard error (SE). 
Nilai SE yang baik adalah semakin mendekati nol 
sehingga dipastikan model dapat memprediksi 

dengan baik kandungan dugaan. Setelah diperoleh 
nilai SE, dihitung pula koefisien keragaman atau 
coefficient of variability (CV). Walpole (1995) 
menyatakan bahwa simpangan baku (standar 
deviasi) tidak dapat menyatakan keragaman data. 
Menurut Mattjik et al. (2006) nilai ideal CV sangat 
tergantung pada bidang studi yang digeluti. Misalnya 
untuk bidang pertanian nilai CV yang dianggap 
wajar adalah 20 – 25%. Namun percobaan yang 
dilakukan di laboratorium diharapkan menghasilkan 
nilai CV jauh lebih rendah mengingat sebagian 
kondisi lingkungan dalam keadaan terkontrol. 
Selanjutnya keabsahan model dilihat dari parameter 
statistik yakni antara lain nilai R, RMSEP dan RPD 
(rasio antara standar deviasi dengan RMSEP). 
Model yang baik apabila mempunyai nilai R tinggi, 
nilai RMSEP yang lebih rendah dari standar deviasi 
prediksi (SDp) dan nilai RPD yang tinggi. 

	 (3)

	 (4)

	 (5)

RPD = SDp / RMSEP	 (6)

Hasil dan Pembahasan

Kandungan Kafein
Kandungan kafein biji kopi gayo hasil analisis 

HPLC dapat dilihat pada Tabel 1. Kandungan kafein 
berkisar antara 0.194 – 0.328% dengan standar 
deviasi kalibrasi 0.279 dan validasi 0.283. Nilai 
ini lebih rendah dari kandungan kafein biji kopi 

Tabel 1. Sebaran kandungan kafein biji kopi.

Gambar 1. Rata-rata reflektan 2 dan 3 tumpukan.
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madagaskar 0.7 (Jacques et al. 1992), atau kopi 
minas 0.66% (Hecimovic et al. 2011).

Perbedaan tempat tumbuh dan varietas 
akan mempengaruhi kandungan kafein biji kopi. 
Terdapat 59 jenis kopi dengan karakteristik alkaloid 
rendah, misalnya beberapa jenis kopi di Brazil 
seperti Gojjam, Eritrea, Geisha, Harar, and Shoa 
(Burdan 2015). Dalam hal ini kopi gayo diduga 
termasuk dalam golongan alkaloid rendah. Selain 
itu perbedaan kandungan kafein dapat dipacu oleh 
reaksi yang kompleks yang terjadi selama proses 
pengolahan, serta hilangnya air dalam bahan akan 
mempengaruhi persentase dari kandungan kafein 
(Zhang et al. 2013).

Spektrum Reflektan 2 dan 3 Tumpukan Biji Kopi
Spektrum reflektan NIRS dengan 2 dan 3 

tumpukan menghasilkan spektrum dengan pola 
yang hampir sama. Berdasarkan nilai rata-rata 
kedua tumpukan, nilai reflektan spektrum 3 
tumpukan lebih tinggi dibandingkan 2 tumpukan 
(Gambar 1). Penumpukan biji (layer) yang lebih 
tinggi meningkatkan reflektan dengan menahan 
sinar yang tembus keluar. Pada pengujian biji 
yang biasanya mempunyai fraksi massa yang 
beragam mengakibatkan space pada layer. 
Desain pengukuran perlu diteliti lebih lanjut untuk 
menghasilkan spektrum dengan tingkat reflektan 
yang besar (Eriksson et al. 2000).

Pengaruh Pengolahan Data NIRS Biji Kopi
Pengolahan data merupakan hal penting 

saat mengembangkan model kalibrasi dengan 
algoritma PLS selain jumlah faktor yang akan 
digunakan. Pengujian dalam bentuk biji sering kali 
menghasilkan noise pada spektrum. Hal yang sama 
juga terjadi pada analisis katekin pada bongkahan 
gambir (Andasuryani et al. 2013), kandungan lemak 
pada biji jarak pagar (Lengkey et al. 2013) dan biji 
kakao (Zulfahrizal et al. 2014). Selain itu rendahnya 
nilai reflektan biji kopi berakibat pada sulitnya 
pengolahan data. Nicolai et al. (2007) menyatakan 
bahwa pengolahan data diperlukan karena reflektan 

dari suatu spektrum dipengaruhi oleh banyak hal, 
seperti efek hamburan, heterogenitas jaringan, 
noise instrumen yang kadang membuat spektrum 
menjadi rumit. Untuk meningkatkan nilai reflektan 
spektrum yang lebih baik, diperlukan transformasi 
data menggunakan metode normalisasi sehingga 
data awal yang berada pada rentang 0.01 – 
0.5 g/100g meningkat menjadi 0.9 – 1 g/100g. 
Kombinasi transformasi lain yang bertujuan untuk 
meningkatkan model adalah derivatif pertama 
Savitzky-Golay dengan beberapa variasi point. 
Lengkey et al. (2013) melaporkan derivatif pertama 
Savitzky-Golay 9 point efektif dalam meningkatkan 
R pada model yang dibangun. Rodrigo et al. (2012) 
melaporkan Savitzky-Golay 15 point merupakan 
metode efektif dalam analisis kecacatan pada biji 
kopi. Namun dalam penelitian ini hanya digunakan 
turunan Savitzky-Golay 5 point.

Gambar 2 menunjukkan rata-rata bentuk 
spektrum biji kopi pada beberapa pengolahan data 
NIRS. Pengaruh n01 terhadap spektrum original 
adalah memperlebar nilai reflektan yang semula 
berkisar 0.1 – 0.5 berubah menjadi 0.1 – 0.9. Jika 
dg1 diterapkan maka lembah spektrum asli akan 
lebih jelas dan menurunkan spektrum yang tumpang 
tindih. Efek ini lebih baik ketika dg2 diterapkan yaitu 
0.001 – 0.004, namun perbedaan polanya tidak 
terlalu signifikan. Metode pra-pengolahan spektrum 
kombinasi n01 dan dg2 memiliki kualitas yang lebih 
rendah dibandingkan dg2. Hal ini membuktikan 
bahwa n01 tidak berpengaruh terhadap peningkatan 
nilai reflektan. Diduga normalisasi hanya digunakan 
untuk menghilangkan efek spektrum perkalian 
(Swierenga et al. 1999). Normalisasi membagi 
setiap baris dengan nilai maksimum. Setiap nilai (+) 
akan mendekati 1 dan nilai (–) akan mendekati –1. 
Oleh karena nilai reflektan original hanya berkisar 
0.1 – 0.5. Pengolahan n01 tidak memberikan kinerja 
yang lebih baik terhadap reflektan yang dihasilkan. 
Andasuryani et al. (2013) juga melaporkan n01 
tidak berpengaruh signifikan terhadap pengolahan 
data NIRS pada analisis katekin gambir.

Tabel 2. 	Hasil kalibrasi dan validasi dengan metode tumpukan, pengolahan data NIRS dan faktor PLS 
yang berbeda.

Rosita, et al.
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Gambar 2. Pengaruh pengolahan data terhadap spektrum NIRS biji kopi (a) normalisasi antara 0 – 1 
(n01), (b) derivatif pertama Savitzky-Golay 5 point (dg1), (b) derivatif kedua Savitzky-Golay 5 point (dg2), 

(d) kombinasi n01 dan dg1.

(a)

(b)

(c)

(d)
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Kalibrasi dan Validasi NIRS untuk Prediksi 
Kafein Biji Kopi

Metoda Pengukuran NIRS dengan 2 dan 3 
tumpukan biji kopi menunjukkan hasil kalibrasi dan 
validasi yang berbeda (Tabel 2). Kalibrasi pada 
pra-pengolahan dg2 dengan PLS 5 faktor untuk 
2 tumpukan menghasilkan nilai R = 0.98, SEC = 
0.0036%, SEP = 0.0069%, RPD = 8.03 dan CV = 
1.30%. Secara keseluruhan nilai yang diperoleh 
untuk pra-pengolahan dg2 dengan PLS 5 faktor 
pada 2 tumpukan cukup bagus, namun nilai tersebut 
dianggap belum presisi, meskipun 2 tumpukan 
memiliki R dan RPD yang tinggi, namun SEC dan 
SEP berbeda jauh. Williams and Norris (1990) 
menyatakan nilai SEC yang berbeda sedikit dengan 
SEP menandakan tingginya presisi, sehingga bias 
data rendah. Prediksi yang paling presisi untuk kadar 
kafein adalah 3 tumpukan dengan pra-pengolahan 
dg2 Savitzky-Golay 5 faktor PLS, menghasilkan R 
= 0.97 dan SEC = 0.005%, SEP = 0.007% serta 
CV yang kecil (1.76%) dan RPD yang tinggi (5,933). 
SEC dan SEP pada 3 tumpukan berbeda sedikit 
menunjukkan tingginya presisi prediksi NIRS. 
Menurut Mouazen et al. (2005) apabila nilai RPD < 
1.5 maka hasil kalibrasi tidak dapat digunakan. 

Metode statistik PLS digunakan sebagai metode 
full-spectrum. Oleh karena itu informasi dari 
seluruh rentang spektral dapat digunakan untuk 
kalibrasi. Cara terbaik dalam menganalisa biji kopi 
yang tidak homogen adalah dengan melakukan 
pengambilan spektrum secara random pada 
pengolahan data dengan metode PLS (Rodrigo et 
al. 2012). Pemilihan sejumlah faktor PLS penting 
untuk mengurangi noise dan menggunakan seluruh 
informasi spektrum (Chen et al. 2013). Model akan 
tergantung pada jumlah faktor PLS yang digunakan. 
Jika terlalu banyak akan menghasilkan nilai prediksi 
yang rendah. Itu terjadi karena kelebihan variabel 
X sehingga data akan overfitting. Dari Tabel 2 
dapat dilihat bahwa PLS dengan 4 faktor pada 
pra-pengolahan n01 + dg2 dengan 2 tumpukan 
menghasilkan solusi yang underfitting. Hal tersebut 

dapat dilihat dari penurunan nilai R = 0.98, dan 
RPD = 3.07 serta peningkatan nilai CV = 3.4%, 
jika dibandingkan dengan penggunaan 5 faktor 
PLS yang mempunyai nilai R = 0.96, RPD = 5, dan 
CV = 2.09. Faktor PLS yang terlalu sedikit akan 
menghasilkan model yang tidak bagus (Cozzolino 
et al. 2009), Zhang et al. (2013) memperoleh 
hasil terbaik untuk kafein kopi roasting dengan 
menggunakan pengolahan data PLS 7 faktor. 

Model kalibrasi PLS yang dibangun pada 
rentang spektrum 1,000.80 – 2,492.04 nm. Tabel 2 
menunjukkan perbedaan hasil model kalibrasi biji 
kopi sebelum dan setelah pra-pengolahan data. 
Dalam penelitian ini digunakan 4 dan 5 faktor untuk 
33 data kalibrasi dan 17 data validasi. Hasil yang 
diperoleh menunjukkan PLS 5 faktor menghasilkan 
model yang lebih baik dari 4 faktor. Pra-pengolahan 
data n01 + dg2 untuk PLS 5 faktor menghasilkan 
nilai (R = 0.96) lebih besar dibandingkan 4 faktor 
(R = 0.89), nilai (SEC = 0.0058) dan (RPD = 5) 
pada 5 faktor juga lebih baik dibandingkan (SEC 
= 0.0095) dan (RPD = 3.07). Selain itu kualitas 5 
Faktor semakin baik dengan nilai (CV = 2.09) yang 
lebih kecil dari (CV = 3.40) pada PLS 4 Faktor. 

Model kalibrasi terbaik untuk memprediksi 
kandungan kafein adalah y = 0.9569x + 0.012 
(Gambar 3). Model ini memiliki SEC (0.0036%) dan 
SEP (0.0069%) yang rendah dari model lainnya. 
Nilai SEC lebih rendah dua kali dari nilai SEP 
(Hruschka 1990). Selain itu model yang diperoleh 
mempunyai korelasi tinggi (R > 0.90). Nilai CV = 
1.30% menunjukkan bahwa model tepat untuk 
digunakan dalam meprediksi kandungan kafein biji 
kopi, karena batas nilai yang disyaratkan untuk CV 
< 5%.

RPD yang dihasilkan sebesar 8.03 yang berarti 
model mampu memprediksi komponen secara 
efisien. Nilai RPD < 1.5 menandakan kalibrasi tidak 
dapat digunakan (Mouazen 2005). Berdasarkan 
pernyataan tersebut maka dg2 dengan PLS 5 
faktor merupakan model yang cukup baik untuk 
memprediksi kandungan kafein pada biji kopi 
arabika.

Simpulan

Penelitian menunjukkan bahwa prediksi NIRS 
untuk penentuan kandungan kafein biji kopi terbaik 
diperoleh dengan menggunakan pra-pengolahan 
data NIRS dg2 PLS 5 faktor dengan 2 tumpukan. 
Model yang dihasilkan memperlihatkan nilai 
koefisien korelasi yang tinggi (R = 0.98), SEC, 
SEP dan CV yang rendah (0.0036 %, 0.0069 % 
dan 1.3 %) serta RPD yang tinggi (8.03). Hal ini 
membuktikan bahwa NIRS dapat digunakan untuk 
memprediksi kandungan kafein biji kopi secara 
nondestruktif, cepat, dan efisien.
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Gambar 3. Prediksi kandungan kafein biji kopi.
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