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ABSTRAKTI I PUNIMIT

Klasifikimi i verérave bazuar né spektroskopiné infra t€ kuge e kombinuar me analizén PCA

nga

Fjolla Haziri

Bachelor i shkencés né Inxhinieri dhe Teknologji Ushgimore

Fakulteti i Teknologjisé¢ Ushqimore, Mitrovicé, 2024

Prof. Asoc. Fatos Rexhepi, Mentor

Pijet alkoolike tradicionale t€ fermentuara jan€ vendase né njé zoné€ t€ caktuar dhe pérgatiten nga
banorét vendas duke pérdorur teknika t€ vjetra dhe 1€ndé t€ para t€ disponueshme né vend. Objektivi
kryesor 1 késaj pune ishte pércaktimi i drejtpérdrejté 1 etanolit n€ pijet alkoolike tradicionale t&
fermentuara gjegjesisht vera duke pérdorur spektroskopiné infra t€ kuqe e kombinuar metoden
multivaribile PLSR duke verifikuar géndrueshmériné e modeleve té kalibrimit dhe pér té€ vlerésuar
cilésiné e pijeve.

Niveli 1 pércaktimit t€ etanolit né pijet alkoolike tradicionale t& fermentuara né tregun vendor u bé
duke pérdorur spektroskopiné infra t€ kuqe ne regjionin e mesém me regresion parcial PLSR.
Kompletet e kalibrimit dhe spektri i mostrave reale u mblodhén me 32 skanime nga 600-4000 cm™ .
Njé total prej 5 standardesh sintetike me pérbérje etanol te deklaruar sipas prodhuesve (12—17 %) u
pérdorén pér t€ ndértuar dhe vértetuar modelet. U vertetua regjioni me karakteristika me te mira te
etanolit bazuar ne etanolin e paster dhe rezultoi se regjioni me I pranueshem eshte nga 100-1300 cm”
! U verifikuan njé numér i madh i para-trajimeve, por para-trajtimi mé i miré ishte perdorimi I

spektrave normale ne krahesim me ata derivative.
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Modeli u zbulua se kishte koeficientét mé t& larté t& pércaktimit pér kalibrimin dhe vlefshmériné e
kryqézuar (0,91) dhe gabimin mesatar katror t€ parashikimit [0,1% (&/€)]. Pér réndé€siné praktike, vlerat
e parashikuara MIR-PLS u krahasuan me vlerat e deklaruara sipas prodhuesve. Vlerat e parashikuara
té€ modelit u gjetén t€ jené né pérputhje té shkélqyer me vlerat e deklaruara. Bazuar né€ pérqindjen e

marré t€ rezultateve shihet se efektet e matricés s€ mostrave nuk ishin té perfillshme.

Teknika e propozuar, FTIR-PLSR né regjionin spektral 1000-1300 cm ™! u gjet e pérshtatshme pér té
pércaktuar sasin€ e etanolit né pijet alkoolike t&€ fermentuara si¢ eshte vera. Ndér vererat e studiuara,
pérmbajtja mesatare e etanolit varionte nga 12-17% (v/v). Marsala u zbulua se kishte pérmbajtjen mé
té larté té etanolit ndérsa Cabernet kishte pérmbajtjen mé t&€ vogél té etanolit. Metoda e zhvilluar ishte
e thjeshté, e shpejté, e sakté dhe e sakté. Pér mé tepér, nuk kérkohej fare pérgatitja e mostrés.
Megjithaté, duhet theksuar se procedura aktuale ndoshta nuk &shté e pérdorshme pér qéllime

rregullatore (p.sh. kontrollimi i etiketimit).



ABSTRACT OF THE THESIS

Classification of wines based on infrared spectroscopy combined with PCA analysis

by

Fjolla Haziri

Bachelor of Sciense in Food Engineering and Technology

Faculty of Food Technology, Mitrovica, 2024

Prof.Asoc. Fatos Rexhepi, Mentor

Traditional fermented spirits are indigenous to a particular area and are prepared by local people using
age-old techniques and locally available raw materials. The main objective of this work was the direct
determination of ethanol in traditional fermented alcoholic beverages, namely wine, using infrared
spectroscopy combined with the multivariable PLSR method, verifying the stability of the calibration
models and to evaluate the quality of the beverages.

The determination of the level of ethanol in traditional alcoholic beverages fermented in the local
market was done using infrared spectroscopy in the middle region with PLSR partial regression.
Calibration sets and spectra of real samples were collected with 32 scans from 6004000 cm—1. A total
of 5 synthetic standards with ethanol composition declared by the manufacturers (12—17 %) were used
to construct and validate the models. The region with the best characteristics of ethanol based on pure
ethanol was verified and it turned out that the most acceptable region is from 100-1300 cm-1. A large
number of pre-treatments were verified, but the best pre-treatment was the use of normal rather than
derivative spectra. The model was found to have the highest coefficients of determination for
calibration and cross-validation (0.91) and root mean square error of prediction [0.1% (&/€)]. For
practical relevance, the MIR-PLS predicted values were compared with the declared values according
to the manufacturers. The model predicted values were found to be in excellent agreement with the
declared values. Based on the obtained percentage of results, it can be seen that the effects of the
sample matrix were not significant.

The proposed technique, FTIR-PLSR in the spectral region 1000-1300 cm—1 was found suitable to
determine the amount of ethanol in fermented alcoholic beverages such as wine. Among the wines
studied, the average ethanol content ranged from 12-17% (v/v).
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Marsala was found to have the highest ethanol content while Cabernet had the least ethanol content.
The developed method was simple, fast, accurate and precise. Furthermore, no sample preparation was
required at all. However, it should be noted that the current procedure is probably not usable for

regulatory purposes (eg label control).
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KAPITULLI I

1. HYRJE

Vera é&shté rezultat i fermentimit t€ rrushit dhe €shté prodhuar mbi mijéra vite né shumé pjesé t&
ndryshme t€ botés. Prodhimi i tij éshté njé process relativisht i thjeshté q¢ mund té kryhet edhe pa
ndérhyrjen njerézore. Kérkesa e vetme do té ishte prania e rrushit dhe majasé, dhe né kushte té
favorshme mund t€ ndodh njé fermentim spontan ndodh konvertimi i shegerit né rrush né alkool,
dioksid karboni dhe nxehtési. Megjithaté, vera cilésore nuk éshté detyré e lehté. Pér kété arsye,
shgetésimi i verérave pérreth bota me kalimin e viteve &shté pér té kontrrolluar procesin e fermentimit,
por edhe pér t€ gjetur ményra pér t&€ dhéné karakteristikat unike t€ verérave t€ tyre pér t’i béré ato t&

dallueshme.

Kategorizimet kryesore t&€ verérave kané t€ béjné me ngjyrén e verés qé€ rezulton dhe ményrén qé
prodhohet, pra ka kategori t€ ndryshme sipas sasis€ s€ CO2 dhe sheqgerit. Duke pasur parasysh faktin
se sipérfaqja totale botérore e mbjell me varietetet e rrushit pé rvitin 2017 vlerésohet té jeté 7.6mHa
dhe se rrushi éshté njé grup kulturash qé jané té lidhura ngusht me nocionin terroir 1 cili pérfshin€ sé
si klima, toka dhe praktikat bujgésore t& njé rajoni t& caktuar ndikojné né shijen e produktit final,
ekzistojné dhe klasifikime gjeografike me nj€ réndési té tillé pér tregun q€ mund té ndryshojé edhe

¢mimin pérfundimtar t€ verés.

Prodhimi i verés sé€ bardhé €sht€ mé i thjeshté si proceduré dhe pérbéhet nga pesé hapa: vjellja, shtypja,

vendosja, fermentimi dhe amballzashi.

Veré €shté njé pérxierje komplekse e disa qindar pérbérjeve, shumé prej té cilave luajné njé rol t&

réndésishém né cilésiné e tij edhe pse jané€ t€ pranishme né pérqéndrime t& uléta.

NE pérgjithési, pavarsisht nga ngjyra e saj, vera pérbéhet nga mesatarisht 86% ujé, 12% etanol,
glicering€, polisaharide dhe elemente t€ tjera gjurmé 1%, acidet 0,5% dhe komponimet e avullueshme

0,5%.



KAPITULLI II

2.NJOHURI TE PERGJITHSHME Tk VERES

Vera mund t€ pérkufizohet si 1éngu zakonisht i fermentuar i njé produkti bimor (si fruta) i pérdorur si
nj€ pije. Né shumé vende verérat jan€ prodhuar nga kohra té lashta nga t€ gjitha ményra t& materialeve
bimore dhe jo vetém nga frutat. Shndérrimi 1 1€ndéve t€ para ushqimore né produkte t€ pérfunduara té
fermentuara €shté shpesh konsiderohet si njé nga shembujt mé t€ miré t& p&rpunimit t& "vlerés sé
shtuar". Nése ky €shté rasti, at€heré ndoshta asnjé proces apo produkt tjetér nuk e ilustron két€ mé
shumé sesa fermentimi i rrushit né veré. Prodhimi i verés mbéshtetet shumé né mikrobiologjin€ dhe
biokimin€ moderne, tradicionale teknikat dhe praktikat e provuara dhe té vérteta t€ prodhimit jan€ ende
té réndésishme, dhe né shumeé raste, t&€ nevojshme pér t€ prodhuar produkte me cilési t€ larté. Késhtu,
bérja e verés shérben jo vetém si shembull 1 pérpunimi me vler€ té shtuar, por edhe si shembull 1 njé

teknologjie t€ lashté q€ ka adoptuar shkenca e shekullit njézet e njé [1].

2.1 Kimia e verés

Vera €shté nj€ pérzierje komplekse e komponimeve kimike né njé tretésiré hidro-alkoolike me njé pH
rreth 4. Kimia e verés dhe cilésia e saj rezultuese varen nga arritja e njé ekuilibri midis tre aspekteve
té kokrrave t&€ pérdorura pér prodhimin e verés: pérmbajtjes s€ tyre t€ sheqerit, aciditetit. dhe prania e
komponimeve dytésore. Hardhité ruajné sheqerin né rrush pérmes fotosintezés dhe acidet shpérbéhen
kur rrushi piget. Komponimet dytésore ruhen gjithashtu gjaté€ sezonit. Anthocyanins i japin rrushit njé
ngjyré t€ kuge dhe mbrojtje nga rrezet ultravjollc€. Taninet shtojné hidhé€rimin dhe mprehtésiné qé

vepron pér t€ mbrojtur hardhiné kundér démtuesve dhe kafshéve kullosése.[2]



2.1.1 Karbohidratet

Karbohidratet ndodhen né ¢do organizém té gjallé. Sheqeri dhe amidoni né ushqime, celuloza n€ dru,

letér dhe pambuk jané pothuasje karbohidrate té gjalla.

Karbohidratet né pérgjithési klasifikohen sit & thjeshté ose komplekse. Sheqerat e thjeshta ose
monosakaridet jané karbohifratet, si glukozi e fruktozi dhe nuk mund t€ konvertohen né molekula mé

té vogla sheqeri ose hidrolizg.

Karbohidratet komplekse pérbéhen nga dy ose mé shumé sheqere té thjeshta, t€ lidhura sé bashku

me lidhje acetalike.

Pér faktin se karbohidratet kan€ disa gendra kirale, prej koh&sh njihej nevoja e njé metode té shpejté

pér té paraqitur stereokiminé e karbohidrateve.

Kimisti gjerman Emil Fischer sygjeroi njé metdo t€ bazuar né projeksionin e njé atomi karboni
tetraedrik né€ njé sipérfage t€ sheshté.Kéto projeksione Fescherit shumé shpéjt u adoptuan dhe jané
tashmé njé ményré e zakonhme pér paraqitjen e stereokimisé s€ gendrave kirale, veganérisht né kiminé
e karbohidrateve. Njé karbon tetraedrik paraqitet né€ projeksionin e Fischerit me dy vija té kryqezuara.
vija horizontale paraqet lidhjen q€ dalin nga plan ii fages sé librit dhe vija vertikale paraget lidhjet qé

futen né planin e fages sé librit.

(;,H 3 gHs
HO — (:3 el H e HO—— C:D —H
c%o?H C%O?H
Projektimi né€ plan Projeksioni i Fischerit

Figura 1:. Projeksionii i Fischerit pér nj€ karbon tetraedrik



Pér shémbull, alhedidi (R)-glicerik, monosakaridi mé i thjeshté, mund té skicohet si n€ figurén mé

poshtg;
CHO CHO CHO e‘;
. cr — = . - e
HOH.C  OF <

CH,OH CH,OH
Figura 2:. Projeksioni Fischer i aldehidit (R)=glicerik

Pér faktin s€, njé molekulé kirale e dhéné mund t€ skicohet né shumé ményra, €shté shpesh e
nevojshme t€ krahasojmé dy projeksione pér té verifikuar nése ato pérfaqé€sojné té njéjtin, enantiomer
t&€ ndryshém. Pér té realizuar kété identifikim, projeksionet e Fischerit mund t€ rrotullohn né planin e
letrés vetém né dy ményra: levizja e njé projeksioni t&€ Fischerit né ndonjé ményré tjetér nénkupton

intervenimin e tij.

Karbohidratet me mé shumé se njé qendér kirale paraqiten né projeksionet e Fischerit duke i rreshtuar
gendrat kirale njéra pas tjetrés, dhe karboni 1 grupit karbonilik vendoset gjithnj€ né maj€ ose prané saj.
Glukozi, pér shembull ka katér gendra kirale t&€ vendosura njéra pas tjetrés n€ projeksionin Fischerit.
Kjo paraqitje megjithaté, nuk jep nj€ pikturé t€ sakté t€ konfiguracionit tredimensional té vérteté t€ njé

molecule, g€ aktualisht mblidhet rreth vetes s€ saj nj€ byzyltk.[3]

quc_,H D%C,,H
] ]
H—rizz—cm Hc:a—rl::z—H
HD—I:I:J—H H—cl:ch
H—fI:iDH HD—:I:‘—H
H—tIZ“.E—DH HD—tIZ“.E—H

CH,OH CH,0OH
D-Glucose L-Glucose

Figura 3: Glukozé (grupi karbonilik né krye)
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2.1.2 Polisakaridet

Polisakaridet jan¢ karbohidrate té pérbéré, né té cilat dhjetéra, qindar dhe mijéra sheqere t€ thjeshta
jané lidhur sé bashku népérmjet lidhjeve glikozide, Megenése ato kan€ vetém njé grup -OH anomerik
té liré n€ fundin e njé vargu shumé té€ gjaté, polisakaridet nuk jané shegere reduktues dhe nuk tregojné
mutorrotacion t& dukshém. Polisakaridet mé t&€ réndé€sishme jan€: Amidoni, celuloza dhe glikogjeni.

Me origjiné bimore jan€ amidoni dhe celuloza ndérsa me origjiné shtazore €shté glikogjeni.

Polisakaridet formohen me procesin e polikondensimit. polikondensimi €shté process 1 bashkimit té
molekulave t€ vogla pér té formuar formula t€ médha me eliminimin e molekulave té vogla, si¢ éshta
zakonisht molekula e ujit. Kur n€ polisakaride t€ gjitha tipat ¢ monosakarideve jané t& njéjta, ato
komponime quhen homopolisakaride, ndérsa kur monosakaridet jané t€ ndryshme quhen

heteropolisakaride.

Celuloza- &shté njé karbohidrat kompleks, pérbérési kryesor i mureve té gelizé€s s€ biméve dhe
rrhjedhimisht pérbérési kryesor i shumé fabrikuesve t€ produkteve té fijeve, si letra dérrrasa, pambuku

dhe pélhura.

Natyra e pérdor celulozén fillimisht si njé material strukturor pér t’1 dhéné géndrueshméri biméve.

Gjethet, bari dhe pambuku pér shembull jané t& pérbéré kryesisht nga celuloza.

OH

OH
Sl O HO — o_.J»-'-’
OH
: OH d.

Fig 4. Celuloza

Amidoni dhe gliogjeni- Patatet, misri dhe drithérat pérmbajné sasi t&€ madhe té amidonit, njé polimer
1 glukozés. Amidoni mund t€ ndahet né dy fraksione: amilozi dhe amilopektina. Amilozi z& 20% té

peshés sé amidonit dhe pérbéhet nga qindra molekula té glukozés.
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Figura 5: Amiloza

Amilopektina z&€ 80% t& amidonit dhe ka strukturé mé komplekse se amilozi. Ndryshe nga celuloza
dhe amilozi g€ jan€ polimer€ linearé, amilopektina pérmban degéime t€ shkaktuara nga lidhja 1-6-L-

glikozidike aférsisht ¢do 25 njési té glukozéa.

OH
O
HO
: OH HO
(‘)" A/O /O
HM {
HOO_ _\F',.O\ OH
M <
HOO/‘ \\/O
HOO' .-

Figura 6: Amilopektina

Glikogjeni- €shté njé polisakarid q€ shérben pér té njé€jtin funksion t€ depozitimit t€ energjis¢ te
kafshét, sikurse amidoni ka te bimét. Karbohidratet e ushqimit t€ pérditshém qé nuk nevojitten pér
energji t€ menjéhershme, shndérrohen nga organizmi né glikogjen si rezervé afatgjaté. Sikurse
amilopektina e ndodhur tek amidoni, glikogjeni ka njé strukture komplekse té€ degézuar me té dyja
lidhjet 1-4 dhe 1-6. Molekulat e glikogjenit jané mé t€ médha sesa ato t&€ amilopektinés- mbi 100 mijé

nési glukoze- dhe madje kané mé shumé degézime.



s - oH 'h‘». =T =18} =
HO - OH .
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Figura 7: Glikogjeni dhe lidhjet 1-4 dhe 1-6

2.1.3 Etanoli

Etanoli, i njohur edhe si alkool etilik, &shté nj€ substancé kimike me formulén kimike C2ZH50H. Disa

nga vetité fizike dhe kimike té etanolit pérfshijné:
Vetité Fizike:

- Etanoli éshté njé 1€ng transparent, 1 pastrueshém.

- Ka njé aromé karakteristike dhe nj€ shije t€ vecanté.

- Né€ tryez€, temperatura e shkrirjes sé€ etanolit éshté -114.14°C, ndérsa temperatura e tymit &shté

78.37°C.



- Densiteti 1 etanolit €shté rreth 0.789 g/cm3.
Vetité Kimike:

- Etanoli €shté njé alkool primar dhe pé&rmban njé€ grup hidroksi (-OH) né€ njé atom karboni té lidhur
me dy grupa alkil.

- Pérvecgse éshté nj€ pije alkoolike popullore, etanoli pérdoret gjithashtu si shumé produkte né kimin

industriale pér prodhimin e produkteve kimike dhe farmaceutike.

- A1 mund té reagoj€ me acid acetik pér t€ formuar etil acetat, njé€ lloj 1€nd€ kimike g€ €shté p&rdorur

si solvent dhe pér aromatizues n€ ushqim dhe pije.

Etanoli, ose alkooli etilik, €shté njé prej substanca g€ pérdoret mé s€ shumti né€ pije alkoolike, si¢ jané
vera, birra dhe shumé lloje té€ tjera alkoolike. Ré€ndésia e etanolit n€ veré éshté e réndésishme pér shkak

té disa arsyeve:

1. Kontributi n€ shijen dhe aromén e verés: Etanolit jep njé pjesé t€ réndésishme té shijes dhe aromés
sé verés. Njé€ nivel 1 pérshtatshém i etanolit mund té rris€ kompleksitetin e shijes s€ verés dhe t'i japé

nj€ shije té karakteristikés sé tij.

2. Pércaktues pér nivelin e alkoolit: Pérqgindja e etanolit n€ veré pércakton nivelin e alkoolit t€ saj, q&
pérftohet nga fermentimi i sheqerave té drunjta. Njé nivel 1 duhur i etanolit siguron g€ veré té keté njé

nivel t€ réndésishém alkooli pér t&€ mbajtur n€ balancé shijen dhe aromén e saj.

3. Ndikim né pérmbajtjen e kalorive: Etanoli pérmban kalori dhe konsumimi i verés nénkupton edhe
konsumimin e kalorive nga alkooli. Nj€ pércaktues i rénd€sishém pér pérmbajtjen e kalorive té njé pije

alkoolike.[5]

2.1.4 Acidet karboksile

Acidet z€né nj€ vend té réndésishém midis komponimeve karbonilike. Ato jané té vlefshme jo vetém
si té tilla, por shérbejné edhe si léndé€ e paré pér pérgaditjen e derivateve, si kloruret e acideve, esteret,

amidet dhe tioesteret. Acidet karboksilike jané t€ pranishme né shumicén e rrugéve biologjike.



Shumé acide karboksilike jané gjetur né€ natyré: acidi acetik, CH2COzh, &shté komponenti kryesor
organik i uthullés, acidi butanoik, CH3CH>CH>CO:>H, &shté pérgjegjés pér aromén e tharté té gjalpit té
prishur dhe acidi heksanoik, CH3(CH2)4CO:H, éshté pérgjegjés pér aromat e padéshirueshmé té dhive

dhe corapave té pista.

Shembuj té tjeré jané acidi kolik, omponenti kryesor i acideve biliare té njeriut, dhe té acideve alifatike
me varg té gjaté, t& tillé si acidi palmitik, CH3(CH2)14CO2H, njé pararendés bilogjik i yndyrave dhe

vajrave bimore. [3]

Cholic Acid

OH #,_~~_~COOH

1 ﬁ:j>H

C Y14
HO™ ’/}:\/"’OH

C24H400s3

Figura 8: Acidi Kolik

Aférsisht pesé milion€ toné€ acid acetik prodhohet né vit né t€ gjith€ botén pér shumé géllime, duke

pérfshiré€ pérgaditjen e polimeréve t€ acetatit t€ vinilit t€ pérdorura té ngjyrosésit dhe ngjitésit.

Rreth 20% e acidit acetik té sintetizuar nga industria fitohet nga oksidimi 1 acetaldehidit. Pjesa mé e
madhe e 80% g€ mbetet pérgaditet nga reaksioni i metanolit me monoksid karboni katalizuar nga

rodiumi.

Acidet karboksilike jané t& pranishme n€ shumé procese industriale dhe né rrugé biologjike. Ato jané
materialet fillestare nga e cila fitohen derivatet e tjera acilike. Nj& sqarim i vetive dhe reaksioneve té

tyre &shté thelbésore pér ta kuptuar kimin organike.

Acidet karboksilike té thjeshté g€ rrjeshin nga alkanet me varg t€ hapur emértohen né ményré
sistematike me t€ nj&jtin emér, duke i shtuar emrit té alkanit korrespondues prapashtesén -oik pér

acidet. Atomi 1 karbonit -CO>H numérohet si C1.
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Figura 9: Acidi propanoik Acidi metil-4-propanoik Acidi etil-3-metil-6-oktanoik

Komponimet g€ kané njé grup -CO2H t€ lidhur n€ varg quhen acide karboksilike. Karboni CO2H &shté
C1 né kété sistem. Si grup zévendésues, CO2H quhet grupi karboksil.[3]

1
" S OH 0

o Ol

Figura 10: Acidi trans-hidroksi-4-ciloheksankarboksilik Acidi ciklopentanokarboksilik

Megenése acidet karboksilike jané komponimet e para organike t€ izoluara dhe té pastruara, njé

numér 1 madh 1 tyre mbajné emra té veganté.

Karakteristiké dalluese e acideve karboksilike €shté aciditeti i1 tyre. Edhe pse mé i dobét se acidet
minerale t€ tilla, Acidi Hidroklorik (HCI), protonet e acideve karboksilike shképuten shumé mé lehté
se alkoolet, sepse jonet rezultante karboksilat jané té stabilizuar nga rezonanca midis dy formave

ekuivalente.

Acidet karboksilike kané vlera té pKa rreth 5, por pKa e sakté e njé acidi té caktuar varet nga struktura.
Acidet karboksilike t€ zévendé€suara nga grupet elektron-t€rheqés jané me acide sepse jonet e tyre

karboksilat jané t€ destabilizuar.
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Metodat e sintezés s€ acideve karboksilike pérfshijné oksidimin e alkilbenzeneve, oksidimin e
alkooleve primare ose aldehideve, reaksionin mé reagentét e Grignard-it me CO; dhe idroliza e
nitrileve. Reaksionet e pérgjithshme té acideve karboksilike pérfshijné humbjen e protonit acid,

zévendésimin nukleofilik acilik n€ grupin e karbonilit, zévendésimin té karbonit dhe reduktimin.
2.1.5 Komponimet fenolike

Fenolet mund t€ mendohen si derivate organike té ujit, t€ cilét kané njé prej hidrogjeneve té€ ujit t&
zévendésuar nga njé grup organik: H-O-H ndaj R-O-H dhe Ar-O-H. Fenolet ndodhen gjerésisht né
natyré dhe shérbejné si ndérmjetés né sintezén industriale té produkteve t€ ndryshme si ngjités dhe
antiseptiké.Fenoli n€ vetvete &shté njé dezinfektuies i pérgjithshém g€ gjendet né katranin e qymyrit;
metil salicilati éshté njé agjent aromatizues i gjetur n€ vajin e shelgut; dhe polifenolet jané pérbérés
alergjiké t& helmit té lisit dhe dredhkés. VEéreni se fjala fenol €shté emri 1 komponimit dhe emri 1 késaj

klase t€ komponimeve.
2.1.6 Fenoliciteti i verés dhe impakti shéndetésor

Fenolikét e veré€s mund t€ grupohen né€ dy kategori, flavonoidet dhe jo-flavonoidet. Flavonoidet
pérfshijn€ antocianinet antocianinet, flavan-3-olet dhe flavonolet. Jo-flavonoidet e pranishme né veré
jané acidet hidroksicinamike, acidet hidroksibenzoike. stilibenet dhe taninet e hidrolizueshme, t€ cilat

jané oligomere té lidhura me esterin e aciet galike ose ellagjike.

Paradoksi francez 1 pérmendur pér heré té paré né 1992 nga Prof. Serge Rnaud né Lancet mund té
pérkufizohet si mbrojtja nga sémundjet kardiovaskulare me konsum t€ moderuar t€ alkool dhe né
vecanti verén e kuge. Q¢ at€heré debati nése éshté efekti mbrojtés 1 verés sé kuqe né shéndet pér shkak
té franksionit joalkoolik, kryesisht polifenolet dhe etanoli €shté ende larg pérfundoi. Megjithaté, njé
numeér studimesh e kané mbéshtetur nocioni se komponimet fenolike t&€ pranishme né veré kané njé rol

té madh n€ promovimin e shéndetit efektet e konsumit t€ moderuar té verés.[7]
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2.1.7 Ngjyra e verés

Ngjyra €shté nj€ nga atributet e njé vere t€ kuqge e cila &shté€ relativisht e lehté pér t’u vlerésuar dhe e
cila n€ pérgjithési lidhet me cilésiné. N& verérat e pjekura, ngjyra stabilizohet nga bashké-reaksionet e
pigmentimit dhe polimerizimit. Mund t€ ndodhin reaksione t&€ bashképigmentimit pérmes
ndérveprimeve intramolekulare, me ¢’rast njé acid organik, njé€ acil aromatik grup, ose njé plavonoid
&shté 1 ldhur n€ ményré kovalente me njé kromofor antocianin ose ndérmjet ndérveprimeve té lirshme
ndérmolekulare, né t€ cilat flavonoidet pa ngjyré ose komponimeve té tjera fenolike reagojné me forcé
té dobéta hidrofobike me antocianin. N& két€ té fundit rezulton nga dukurité kimike té njohura si
kompleksi i transferimit t€ ngarkes€s formimi ose ndérveprimet y-y té cilat ndodhin kur ndérveprojné
komponimet me ngarkesé té kundért.Prandaj, né unazat e lidhura nga lidhja e dobét, densiteti
elektronik transferohet nga unaza e pasur te varferi; meqenése joni i flavilliumit né antocianin éshté 1
ngarkuar pozitivisht, béhet njé ppérbérje e pérshtatshme pér formimin e komplekseve me transferim
té narkesés me substrate t& pasura me elektron. Rrugét e tjera né té cilat ndodh bashképigmentimi jané:
(1) veté-shogérimi nése bashké-pigmentimi €shté njé antociané, (2) njé kompleks kur ndérveprimi
éshté njé metal dhe (3) qé €shté kompleksi, kur ko-pigmentimi pérfshin njé aglikon, sheqer dhe
protone t€ gjitha né t€ nj&jtén kohé. Reaksionet e bashképigmentimit pércaktojné ngjyrén karakteristike
té kuge-vjollcé intensive dhe &shté sugjeruar si hapi i paré qé ¢on né formimin e polimerit antocianinet
té cilat jané€ pigmentet e pranishme né verérat e vjetéra. Gjat€ verés dhe maturimit, kéto konglomerate
priren t€ shképuten duke 1 ¢liruar kéto molekulat e antocianit n€ mjedisin acid té verés duke realizuar
né€ humbjen e tyre ngjyré kaltérosh; edhe pse disa komplekse té bashképigmentimit mund té€ mbijetojné
dhe té€ formohen gjaté fermentimi. Pér mé tepér gjaté€ maturimit, individi, molekula e antocianit tenton
té humbasé shegerin dhe pérbérésit e tyre acil duke 1 béré ato mé shumé 1 ndjeshém ndaj oksidimit qé
con né nxirje. Pér t€ kufizuar kéto dukuri, €shté jetike q€ verérat kané sasi t€ konsiderueshme
flavonoidesh dhe tanine t€ kondesuar pér t’u formuar t€ géndrueshme polimere. Nxjerrja e njékohshme
e flavonoideve me antocianin gjaté fermentimit éshté thelbésore pér stabilitetin afatgjaté t&€ verés sé
kuge pasi kéto komponime fillojné t€ polimerizohen me antocianinet pothuajse menjéheré€. Prandaj,
ngjyra e kuqge e verérave €shté njé pasqyrim jo vet€ém i antocianineve, por edhe llojet dhe sasité e

flavonoideve t€ nxjerra dhe t€ mbajtura gjaté dhe pas verés.[8]

12



2.1.8 Aroma dhe shija e verés

Ndér faktorét e ndryshém g€ kontribojné né shijim e verés, aroma e saj dhe shija éshté ndoshta mé e
réndésishmja. Termi dhe aroma €shté zakonisht shogérohet me erén e nj€ vere té re té freskét, ndérsa
pérdoret bugeta e verés pér t€ pérshkruar verérat e vjetra té cilat jané mé pak té freskéta dhe mé
komplekse né aromén e tyre. Shija e verés lidhet me émbélsiré, aciditetin, hidhésiné, kripésia dhe
ndjenja e pérgjithshme e gojés. Kéta elementé strukturoré duhet t€ jené né€ ekuilibér dhe harmonia pasi
ato nuk vler€sohen té vecuara, por né raport me njéri-tjetin. Aroma e verés rrjedh nga: (1) Aroma qé€ e
ka origjinén nga rrushi dhe modifikimi gjaté pérpunimit t€ rrushit, (2) Aromat e prodhuara nga
aktivitetet ¢ majave dhe baktereve gjaté fermentimit, (3) buqgeta (nga nxjerrja e drurit té lisit dhe

reaksionet kimike gjaté ruajtjes) qé rezulton gjaté plakjes sé verérave. [9]

Shumica e komponimeve té pagéndrueshme qé€ rrjedhin nga rrushi pérgjegjés pér aroma varietale e
verérave raportohet si pérbérés té franksioneve t€ pagéndrueshme t€ shume fruta t€ tjera. Kéto
pérfshijné alkoolet alifatike, aldehidet, ketonet terpenet dhe derivatet e benzenit me pérgendrimet e

tyre pérfundimtare t€ varura nga faktorét té tillé si varieteti i rrushit, praktikat e kulturés, 1loji i tokés

dhe klima.

Pér shembull, terpenet, si linalooli, geranoili dhe nerli jané t€ identifikuar si komponimet pérgjegjése
pér aromat me lule t€ varietetit t& rrushit Muscat. Megjithaté, pjesa e konsiderueshme e aromés dhe
shija e verés rrjedh nga fermentimi 1 majave qé€ pérfshin esteret, alkoolet mé té larta, komponimet
karbonil, squfurin, fenolet e géndrueshme. P&r mé tepér, rrushi, aroma e 1€ngut mbivendoset nga kéto
aroma fermentuese té€ cilat mé€ pas formojné€ vinoze lidhur me verérat e verés. Gjaté plakjes sé€ verés(
né€ varési t€ kushteve t€ ruajtjes), ndodhin disa reaksione kimike q€ ndikojné né pé€rbérjen e pérbérésve

té pagéndrueshém né veré dhé shndrrimi i aromés né bugete.

Pér verérat e vjetra né fugi lisi, elementét aromatiké té€ drurit nxirren né veré pa dominuar mé pas
karakterin e verés. Pérveg késaj, zvog€lohet né acetate pérgjegjés pér fruta si aromat ndodhin
gradualisht, derisa at oi afrohen ekuilibrit me acidet dhe alkoolet pérkatése t€ tyre. edhe pse jané
identifikuar mbi 800 té€ pagéndrueshme né verérat, vetém njé numér relativisht i vogél i1 pérbérjeve
active t€ aromés kryesoré specifike kan€ identifikuar nga analiza shqisore. Réndésia e secilit pérbérés
né aromés pérfundimtare lidhet me perceptimin e erés s€ tij pragu, i cili pércaktohet si pérgendrimi mé
1 ulét g€ mund t€ zbulohet nga nuhatja. prandaj, raporti pé€rqendrim/prag, i njohur si “aktiviteti 1 erés
vlera” mat kontributin e njé pérbérési specific né aromén e nj€ vere dhe gjithashtu bén dallimin midis

njé stili vere nga njé tjetér.
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Eshté e réndésishmé té thuhet se pragu i llogaritjes vlerat qé gjenden né literaturén e pérbérjeve té
aromave t€ verés ndryshojné pasi ato ndikohen nga tretési i pérfshiré€, 1loji 1 verés, prania e pérbérjeve

té tjera aromatike dhe mbrehtésia te shijuesit gjaté vlerésimit ndior t€ aromeés s€ verés.[10]

2.2 Parametrat fiziko-kimik

2.2.1 VleraepH

Vera €shté nj€ produkt fermentimi 1 kryesisht 1éng frutash rrushi ose frutash té tjeré. pH luan njé rol
té réndésishém né fermentimet e verés. Gjaté fermentimit t€ frutave né ver€, majat pérdorin sheqerna
té 1éngut si substrate pér rritjen dhe konvertimin e tyre ato futen né etanol, dioksid karboni dhe té
tjera produktet pérfundimtare metabolike. Kéta pérbérés kontribuojné né€ pérbérjen kimike dhe
cilésiné shqisore té verés. Disa faktoré ndikojné né€ fermentimin alkoolik, si p.sh shtimi i dioksidit t&
squfurit, temperatura e fermentimi, pH i mushtit, pérbérja t€ 1€ngut té frutave, inokulimi me specifik
maja, dhe ndérveprimet e mikroorganizmave [12].PH i preferuar i verés €shté rreth 3.6 dhe pH mé 1
miré pér bakteret e majave dhe acidit laktik €shté€ rreth 4.5. Megjithaté bakteret e prishjes munden
gjithashtu rritet miré n€ pH 4.5. Por, bakteret e prishjes nuk rriten shumé nén pH 3.6. Majaté e verés
dhe bakteret e acidit laktik ende mund t€ metabolizohen né nj€ interval pH prej 3.3-3.6. PH 1 ulét
mund t€ zgjas€ procesin e fermentimit pér shkak té rritjes s€ ngadalté t€ mikroorganizmat té pérfshiré
[13]. Vera e frutave duke pérfshiré verén e rrushit éshté pérgjithésisht e prodhuar nga fermentimi
alkoolik 1 frutave pérkatése sipas llojeve t€ ndryshme t€ majave, Saccharomyces cerevisiae. Frutat si
shegé, mango, papaja, banane, ananas, guava, kivi, hurma dhe pasion frutat pérdoren pér prodhimin e

verés [11,14]
2.2.2 Dendésia

Dendésia e verés €shté njé nga karakteristikat fizike t€ saj qé€ ka njé ndikim té réndésishém né cilésiné

dhe shijen e verés. Rendésia e dendésisé sé& verés pérfshin disa aspekte t€ réndésishme:

1. Ndikimi n€ shije dhe teksturé: Dendé€sia e verés mund t€ ndikoj€ né shijen dhe aftésin€ e saj pér té
pérshtatur aromén dhe shijen e elementeve kimike g€ jané pjes€ e saj. Dendésia e verés gjithashtu
mund té ndikojé né teksturén e saj, duke i dhéné nj€ ndjesi me t€ ploté€ né gojé dhe njé pérvojé mé t&

pasur pér konsumatorin.
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2. Mundésia e fermentimit: Dendésia e verés mund t€ ndikoj€ né aft€sin€ e saj pér t&€ fermentuar sakté
dhe pér té ruajtur cilé€siné e produktit gjaté procesit té fermentimit. Nése dendésia €éshté e tepért e larté

ose ¢ ulét, ajo mund t€ sjellé ndryshime né procesin e fermentimit dhe t€ cilésin€ e verés s€¢ prodhuar.

3. Cilésia dhe géndrueshméria: Dend€sia e verés gjithashtu mund t€ keté njé ndikim né cilésin€ dhe
qgéndrueshmériné e saj si produkt. P& shembull, njé dendési e lart€ mund t€ kontribuojé né

géndrueshmériné e verés gjaté ruajtjes dhe géndrimit né temperaturat e caktuara.

Pér shkak té kétyre dhe faktoréve té tjeré, dendé€sia e veré€s éshté njé element i réndésishém pér té

konsideruar gjaté prodhimit dhe shérbesés s€ verés.
2.3 Spektroskopia infra e kuqe

Spektroskopia infra e kuge éshté njé tekniké analtike qé pé€rdoret pér té€ identifikuar grupet funksionale
né molekulat organike. Ekzistojné€ dy lloje t€ spektrometrit q€ pérdoren né spektroskopiné infra té
kuge: spektrometrat shpérndarés té rrezatimit infra t€ kuq dhe speltrometrat e transformimit Fourier té

rrezatimit infra té kugq.
Gjaté procesit t€ spektroskopisé infra t&€ kuge kryhen hapat e méposhtém:

e Njé rreze rrezaimi kalon népér kampion;
e Njé mostér né njé spektometér thith rrezatimin infra té kugq;
e Pasi t€ zbulohet dhe analizohet pérthithja, spektri 1 pérthithjes shtypet ose shfaget né njé

kompjuter.

Té gjitha pérbérjet organike thithin rrezatimin infra t€ kuq né gjatési vale t€ ndryshme pérmes lidhjeve
midis molekulave. Kur atomet ¢ift€zohen, ato vibrojné vazhdimisht. Kur molekulat organike thithin
rrezatimin infra t€ kuqe, lidhjet ndérmjet atomeve t€ ndryshme dridhen mé shumé. Pér shkak té késaj,
lidhjet kovalente né molekula gjithashtu vibrojné dhe detyrohen té shtrihen, pérkulen osé

pérdredhin.[3]

Té gjitha molekulat kan€ nj€ sasi t€ caktuar energjie dhe jané né lévizje t€ vazhdueshme. Lidhjet e
tyre tendosen, atomet tunden para e prapa, si dhe ndodhin edhe vibracione té€ tjera molekulare.
Interpretimi 1 ploté 1 njé spektri IK €shté 1 véshtiré, sepse shumica e molekulave organike kané djetéra

tendosje e pérkulje lidhjesh té ndryshme, prandaj ato shfaqin absorbime.
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Ky kompleksitet bén qé pérdorimi 1 spektroskopisé IK t& kufizohet vet€ém te mostrat e pastra té
molekulave t& vogla, ndérsa pér biomolekulat e mé€dha dhe kompleksiteti éshté 1 dobishém, sepse njé

spektér IK shérben si “gjurmé gishtash” pér njé komponim. [3]

Tabela 1. Abosrbimet karakteristike IR té disa grupeve funksonare [15]

Grupi funksionor Absorbimi(cm™) Intensiteti
Alkan

C-H 2850-2950 Mesatar
Alken

C-H 3020-3100 Mesatar

C=C 1640-1680 Mesatar
Alkin

C-H 3300 I forté

C=C 2100-2260 Mesatar
Halogjenalkan

C-Cl 600-800 I forté

C-Br 500-600 I forté
Alkool

O-H 3400-3650 I forté, i gjeré

C-O0 1050-1150 I forté
Aren

C-H 3030 I dobét

Unazé€ aromatike 1660-2000 I forté

1450-1600 Mesatar

Pér t& mbajtur mend pozicionet e absorbimeve né IK, zona IK nga 4000 cm™ né 400 cm™ mund té

ndahet né katér pjesé, sic tregohet né 12.15.

e Zonanga 4000 né 2500cm™ u korrespondon absorbimeveté shkaktuara nga lidhjet njéfishe N-
H, C-H dhe O-H. Lidhjet N-H dhe O-H absorbojné né intervalin 3300 deri né 3600cm’
;tendosja e lidhjes C-H ndodh rrethh 3000cm™.
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e Zona nga 2500 né 2000cm™! éshté zona ku ndodh tendosja e lidhjes trefishe. Kétu absorbojné
lidhjet C =N dhe C =C.

e Zona nga 2000 né 1500cm™ &shté zona ku absorbojné lidhjet dyfishe (C=0, C=N dhe C=0).
Grupet karbonike zakonisht aborbojné né intervalin 1680 deri 1750cm™ dhe tendosja e
alkeneve ndodh zakonisht né njé zoné té ngushté nga 1640 né 1680cm™.

e Zona IR poshté 1500cm™ éshté zona e “gjurmé té gishtave” t& spektrit IR. Kétu pérfshihet njé
numér i madh absorbimesh té vibracioneve té lidhjeve njéfishe C-C, C-O, C-N dhe C-X.

Lidhjet e forta dhe té shkurta vibrojné n€ njé energji dhe njé frekuencé mé t€ larté, sesa lidhjet e
dobéta dhe t€ gjata, ashtu sikurse njé€ susté e shkurtér, e forté€ vibron mé tepér sesa njé€ susté e gjaté,
e dobét. Késhtu, lidhjet trefishe absorbojné né njé frekuencé mé t&€ larté se sa lidhjet dyfishe, té
cilat nga ana e tyre absorbojné né€ njé frekuencé mé té larté se sa lidhjet njéfishe. Gjithashtu, sustat
qé lidhin pesha té vogla vibrojné€ mé shpejt se sa sustat qé lidhin pesha t€ médha. Késhtu, lidhjet
c-H. O-H dhe N-H vibrojné me njé€ frekuencé mé té larté se lidhjet midis atomeve mé t€ réndé C,0

dhe N.[3]

Alkanet- Spektri IK 1 njé alkani nuk jep shumé informacion, sepse nuk ka grupe funksionore dhe té
gjithé abosrbimet ndodhin pér shkak té lidhjeve C-H dhe C-C. Lidhja C-H te alkanet shfaq njé
absorbim té forté nga 2850 né 2960 cm™! dhe lidhjet e ngopura C-C shfaqin njé numér shiritash né
intervalin 800 deri né 1300 cm™'. Meqé shumica e komponimeve organike pérmban pjesé té ngopura
té€ ngjashme me alkanet, shumica e komponimeve organike i shfaqin kéto absorbimeve karakteristike

IR.

Alkoolet- Grupi funksionor O-H 1 alkooleve dallohet lehté. Alkoolet kané nj€ shirit karakteristik né
intervalin 3400 deri né 3650cm™, qé zakonisht &shté i gjeré dhe intensiv. Nése ky shirit &shté i

pranishém, &shté véshtiré t€ ngatérrohet me digka tjetér. [3]

2.3.1 Parimii punés sé spektroskopisé IK

Parimi i punés s€ spektroskopisé Infra e kuge (IK) éshté se ¢do substancé kimike absorbonte dritén e
caktuar né€ spektrin e térheqjes sé€ infra t€ kuge me njé ményré unike, né varési té strukturés molekulare
té saj. Ky proces 1 absorbit té drités n€ shkallé t& veganté pé€r cdo molekulé shérben si shenjues 1

identifikimit dhe analiz€s sé substancave kimike né bazg t€ karakteristikave spektrale té tyre IK.
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Kur drita e ndrigimit t& spektroskopisé IK kalon né€ njé substancé, njé pjesé€ e drités éshté e absorbuar
nga lidhjet kimike ndérmjet atomeve n€ molekulén e substancés. Absorbimi 1 drités né spektrin e IK
krijon njé spektér absorbues me pika té caktuara t€ absorbit (pika absorbuese) qé korrespondojné me
vibracionet energjike té lidhjeve kimike. Me analizén e spektrit IK t€ njé substanc€, mund té
identifikohen grupet funksionale té sintezés kimike, t€ verifikohet identiteti i substancés dhe té

vlerésohet kompozita kimike e saj.

Késhtu, parimi themelor 1 punés sé spektroskopisé IR &shté marrja e t& dhénave té spektrit absorbues
té drité€s infrarujé nga njé substancé pér t€ analizuar dhe identifikuar strukturén dhe karakteristikat

kimike t€ asaj substancg.

2.3.2 Analiza statistikore

Analiza statistikore e spektroskopis€ Infra e kuge (IK) pérdoret pér t€ p&rpunuar dhe analizuar té
dhénat e deriuara nga spektrat IR né ményré€ qé t€ identifikohen dhe t€ interpretohen tiparet e ndryshme
kimike t& substancave. Ké&to jané disa teknika t€ zakonshme té analiz€s statistikore t€ spektroskopisé

IK:

1. Analiza Komponteve Kryesore (PCA): PCA pérdoret pér t€ zvog€luar dimensionet e t€ dhénave
duke identifikuar tiparet themélé€sore dhe lidhjet midis tyre né€ spektra IR. Kjo ndihmon né

identifikimin e tipareve t€ réndésishme t€ spektrave dhe grupimeve té tyre.

2. Regresioni Linear: Pérdoret pér t€ vlerésuar lidhjet lineare midis t&€ dhénave IR dhe variablave té

tjeré t& interesit t€ pérfaqésuara n€ spektra, si¢ jané p.sh. pérgendrimet e substancave kimike.

3. Analiza Diskriminuese: Kjo tekniké pérdoret pér t€ dalluar dhe identifikuar grupe t&€ ndryshme t&é

spektérve IR né bazé té karakteristikave té tyre spektrale.

4. Analiza Cluster (Grupimeve): Pérdoret pér t€ grupuar spektrat IR né segmente ose klasteré, duke

identifikuar ngjashmeérité dhe dallimet midis tyre.

Pérdorimi i analizave statistikore né interpretimin e spektrave IR ndihmon né zbulimin e
informacioneve té fshehta, identifikimin e pika té réndésishme dhe dallimeve midis spektrave, si dhe

né pérpilimin e modeleve té pérputhshme pér analizén e t€ dhénave IR..
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2.4 Justifikimi i hulumtimit

Hulumtimi i etanolit né veré pérmes spektroskopisé FTIR (Fourier Transform Infrared) éshté njé

metodé efektive pér shkak té pérfitimeve t€ méposhtme:

e Identifikimi t€ Sakté: Spektroskopia FTIR mund t€ identifikoj€ etanolin me njé shkallg t& larté
té saktésisé, duke pérdorur njé spekér karakteristiké e cila tregon prezencén e etanolit n€ veré.

e Kontrolli i Cilésis€: Pérdorimi i FTIR pér t€ analizuar pérmbajtjen e etanolit né veré mund t&
ndihmojé né kontrollimin e cilésisé dhe standardizimit t€ produktit pérfundimtar.

e Monitorimi i Procesit t&€ Prodhimit t€ Verés: Spektroskopia FTIR mund t&€ pérdoret pér té
monitoruar proceset e fermentimit dhe t&€ pakénaqésisé né€ prodhimin e verés, duke lejuar pér
ndérhyrje t€ menjéhershme né rast t€ ndonjé defekti.

o Efikasiteti dhe Shpejtésia: FTIR ofron avantazhe nése krahasohet me metoda tradicionale

analitike si dhe ofron rezultate shpejt dhe me efikasitet mé t& madh.

Bazuar né kéto arsye, hulumtimi i etanolit né veré pérmes spektroskopisé FTIR &shté njé ményré e
efektshme dhe e praktike pér té€ monitoruar pérmbajtjen e etanolit dhe pér té siguruar cilési t& larté né

prodhimin e verés.

2.5 Hipotezat

Etanoli €shté njé pérbérés 1 réndésishém 1 verés dhe analiza e tij sasiore dhe cilésore éshté e
réndésishme dhe metodat e aplikueshme jan€ me procedura t€ zgjatura dhe me kosto jo t€ vogél, andaj
gjetja e njé metode t€ shpejté, ndjeshméri t€ larté dhe me kosto t€ liré éshté nj€ kérkes€ komerciale por

edhe nevoja e inspektioriateve ushqimore €shté né rritje pér njé metodé té tillé.

Spektroskopia IK &shté metodé shpesh e synuar pérshkak se secila molekulé organike ka spektér i
vegant, pra nése merret pér bazé spektri i ploté dhe jo piké t€ vecanta. pérdorimi i spektrit té ploté

mund t€ pérdoret pér géllime t€ ktilla por pérmes metodés sé€ softéerit multivariabil PLSR.
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KAPITULLI 11X

3. METODOLOGJIA

Pér két€ hulumtim puna eksperimentale éshté kryer né laboratorin e Kimis€ Organike né¢ UMIB.
Aparaturat pajisjet materialet dhe reagjentét e pérdorur gjaté kétij studimi jané té paraqitur mé

poshté:
3.1 Aparatura dhe pajisjet e pérdorura
Aparaturat dhe pajisjet e pérdorura jané:

- FTIR Shimadzu IR Affinity-1
- ATR i tipit diamond

- Goté laboratorike

- Peshore analitike

- pH metér
3.1.1 Materialet dhe reagjentét e pérdorur
Mostrat qé€ jané marré pér analiz€ jané:
1. Veréra komerciale me pérqindje te ndryshme alkooli te deklaruar
Ndérsa reagjentét e pérdorur jané:

1. Alkooli etilik 96% Alkaloid
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1.1.2 Pérgaditja e mostrave pér analizén me FT-IR

Mostrat jane testuar per vlerén pH drejtpérdrejt me pH metér, mé pas €shté béré pércaktimi i
dendgsis€ pérmes matjes sé raportit masé/véllim. Analiza me FTIR éshté béré me vendosjen direkte

té mostrés s€ verés né pajisje t&€ ATR.
1.2 Ecuria e punés eksperimentale

Puna eksperimentale €shté realizuar duke pérdorur aparaturén FT-IR pérmes sé€ cilés éshté béré
in¢izimi dhe analiza e spektrave t& mostrave. Ingizimi i spektrave éshté béré né regjionin 600-4000

cm-1 &shté zgjedhur t€ matet transmitanca.
Rezolucioni i punés s€ instrumentit ka qené 4 cm-1 dhe numri i skanimeve ka qené 16.

Para vendosjes s€ mostrés né aparaturé €shté bere skanimi i prapavijés me géllim eliminimin e
perbersve g€ mund t€ vijn€ nga analiza e ajrit. N€ fund t€ secilit skanim €shté béré pastrimi 1 kristalit

ATR me aceton dhe né fund jané€ thar€ me palomé e ndjeshme.

Secila mostér éshté vendosur me rend njé nga njé né€ aparaturé, ku né ekran pas disa sekondave kemi

fituar spektrat e absorbimit.

Té gjithé spektrat pér secilén mostér jané ruajtur dhe mé pas €shté béré mbimbulimi 1 spektrave pér
té béré krahasimin e tyre me ane t€ programit te vecant per pérpunim i spektrave OriginPro-2021, ku

jané paraqitur n€ figurat né vazhdim.

Analiza e derivatit paré dhe t€ dyté, poashtu edhe analiza kemometrike Principal Component
Analysis (PCA) eshte bere me te njéjtin softéer te pérmendur me herét. Analiza per pércaktim sasior
te etanolit me metodén e krahesimit té€ spektrave e njohur Partial Least Squre Regresion (PLSR)

poashtu eshte bere me origin Pro.
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Figura 12. Krahesimi i spektrit IK te alkoolit te pastér dhe mostrén e veres me alkool 17 %
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Figura 17. Krahasimi 3D i PCA pér spektrin e ploté

Figura 18. PCA e formés 3D me 3 parametra vetém pér regjionin 950-1550 cm'!
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Tabela 2. Vererat e testuara per nivelin e alkoolit dhe te krahesuara me alkoolin e deklaruar ne ato

mostra
Lloji 1 mostrés Pérqindja e Pérqindja e etanolit
testuar deklaruar (%) e pércaktuar (%)
Marsala 17 16.85184
Plantaze 14.5 14.76327
Terras 14 13.80582
Sefa Cine 13 12.3289
Cabernet 12 12.75019
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Tabela 3. Parametrat fiziko-kimik te vererave

Lloji i mostrés Pérqindja e Pérqindja e etanolit pH Dendésia
testuar deklaruar (%) e pércaktuar (%) (g/cm3)
Marsala 17 16.85184 3.401 1.008 cm’®
Plantaze 14.5 14.76327 3.493 0.8749 cm?
Terras 14 13.80582 3.777 0.977 cm’
Sefa Eine 13 12.3289 3.663 1.0165 cm®
Cabernet 12 12.75019 3.577 0.974 cm®
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KAPITULLI IV

2. DISKTUIMI

Ne figurén 1 kemi paraqitur 5 lloje te verérave me pérqindje t€ ndryshém té alkoolit té deklaruar.
Spektri IK né pérgjithési éshté paraqitur 1 nj€jté nga vlera 400 deri né 4000, por ndryshimet mé té
médha vrehen tek vlera nga 1000 deri né 1300, e keto jané dyshime qge vijn€ nga vibrimet q¢ i sjellé
etanoli (C-O rreth 1050-1150cm-1). ketoi dyshime per tu vertetuar qe burojné nga vibrimet e lidhjeve
né etanol e improvizuam krahasimin e spektrit t€ etranolit t€ pastér me até verén me pérqindje t&
alkoolit mé té larté (17%). Dhe krahasimi i paraqitur n€ figurén 2 tregon se vibrimet e etanolit jané
kryesisht né€ regjionet 1000-1300 konkretisht pikét e evidentuara: 1382, 1272, 1325, ndérsa pikét mé

té shprehura jané€ 1047 dhe 1087 me gka edhe vértetohet se kéto piké jané té etanolit né veré.

Pér ti kuptuar mé miré pikét e etanolit t& pastér dhe mbasi synojmé pérdorimin e spektrave derivativ
at€heré kémi marré etanolin e pastér dhe kemi krahasuar spektrin bazé me até t&€ derivuar té rendit té
paré dhe té dyt€. Dhe shohim se pikérisht pikét 1047 dhe 1087 jané pikérisht té njejtit q€ kur té
derivohen shfagen né frekuenca pak té€ zhvendosura por tashmé éshté e qarté edhe nése 1 pérdorim t&é

derivuar fjala éshté pér monitorimin e té njéjtave vibracione.

N¢ figurén 4 e kemi krahasuar spektrin e pstér t€ etanolit dhe verés me pérmbajtje té€ alkoolit 17%
edhe te mostra e verés t€ njéjta piké shfagen né t€ njéjta frekuenca. Pra né€se e pérdorim derivatin e
paré. Té njéjtin krahasim kemi béré edhe né figurén 5 me té vetmin krahasim qé kétu kemi derivuar

me derivatin e dyté.

N¢ figurén 6 kemi aplikuar klasifikimin e mostrave pérmes analizé€s kemometrike multivariabile
konkretisht PCA (principal component analysis) né€ té cilén parametra jané marré€ frekuencat e spektrit
té ploté dhe fgura e paraqitur tregon q€ vetém mostra 14.5 éshtté e ndryshme nga té tjerat. Mirépo
kjo analizé e béré éshté bazuar né dy parametra dhe modelin 2D dhe kjo mund té bart edhe gabime
té¢ mundshme gjegjésisht dy mostra qé gabimisht mund té duken qé ndodhen né té€ nj&jtén piké por

realisht mund t€ jet€ gjykim i gabuar.
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Pér ta sqaruar két€ gabim ge mund t€ jeté real atéheré i kemi ndryshuar parametrat ¢ PCA dhe kemi
shkuar n€ versionin me 3 parametra dhe pamjen e prezentuar me 3D dhe rezultati i1 fituar tregon qe
figura paraprake ka pasur gabime té prezentuara sepse pamja me 3 parametra tregon klasifikimin e
fituar g€ realisht éshté shumé mé i p€rpunuar sepse qé té gjithé mostrat dallojné nga njéra-tjetra me

pérjashtim t&€ mostrés me pérmbajtje té alkoolit 12 dhe 13% q& jané mé s€ aférmi.

Meqé né spektrin bazé dhe até t€ derivuar sipas alkooli té pastér ndryshimet mé t& dukshme jané né
regjionin 950-1550 atéheré kémi zgjedhur vetém kété regjion pér té€ paraqitur klasifikimin e mostrave

me analizén PCA me 3 parametra né formatin 3D.

Dhe klasifkimi g€ na e mundé€soj ndarjen e té gjitha mostrave pa pérjashtime, pérfshiré 12 dhe 13 qé

mé herét ishin afér.

Atéheré kemi formuar lakoren e kalibrimit bazuar n€ spektrin IK t€ mostrave t€ verés me pérmbajtje
t& caktuar té alkoolit né regjionin 950-1560cm™! ku lineariteti &shté 0.91 ku tregon qé saktésia éshté

91%.

Ndérsa né fig 10 kemi paraqitur lakoren e probalititetit me gabimet e mundéshme né mbetjet e
rezultateve té fituara né krahasim me ato t& déklaruara. kjo pérqindje na tregon njé saktési mjaft t&

miré me devijimet minimale t€ mostrés sé paré dhe té treté.

N¢ tabelén 1 kemi paraqitur dy kolona, kolona e paré éshté paraqitur me pérqindjen e alkoolit t&
deklaruara né mostra ndérsa né kolonén e dyté kemi paraqitur périndjen e alkoolit t€ testuar. Né
pérgjithési jané t€ ngjashme pérpos dy té fundit té€ cilat kané dallime mé t€ médha mes asaj té
deklaruar dhe asaj t€ testuar. Por ky gabim jo doemos té jeté n€ metodén por mund té buron edhe nga

pérqindja e alkollit t&€ deklaruar gabim.

NEé tabelén 2 jané paraqitur po ashtu pérqindja e alkollit t&€ mostrave té deklaruar dhe té testuar po
ashtu jané edhe vlerat e pH dhe dendésisé€ té testuar te kéto mostra. Ndryshime né vlerat e pH dhe
dendésis€ jo doemos ndérlidhen me pérqgindjen e alkoolit né to por me réndési &shté qé kéto dy

parametra jané t€ ndryshme né mostra t€ ndryshme té verés.
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KAPITULLI V

3. PERFUNDIME

Bazuar n€ hulumtimin tone vijmé deri te pérfundimet vijuese:

Percaktimi i etanolit n€ veré rezulton té jet€ me nj€ saktési mjaft t& larté€ ku gabimi i mundshém
rezulton té jeté minimal.

Identifikimi 1 strukturés sé€ etanolit n€ mostra reale éshté shumé i qarté né regjionin ku nuk ka
interferenca nga perbérésit e tjeré bazuar né etanolin e pastér dhe kjo €shté e mjaftueshme pér
identifikim té etanolit.

Kombinimi i Spektroskopis€é IK me Analizat multivariabile PCA dhe PLSR e fuqizon
Spektroskpiné IK gé pértej identifikimit struktural ajo t€ gjen aplikim edhe né€ pércaktime
sasiore t€ etanolit né veré.

Metoda e propozuar dhe qé€ rrezulton té jet€ me saktési dhe ndjeshméri té lart€ ndér té tjera
éshté me kosto analize té ulté, ekologjike, analizé t&€ shpejté dhe nuk kérkon pregaditje
paraprake e mostrés té cilat paragesin avatazhe té larta n€ krahésim me metodat tjera t€ analizés

né€ aplikim.
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CONCLUSION
Based on our research, we come to the following conclusions:

* The determination of ethanol in wine results in a very high accuracy, where the possible error results

in a minimal result.

* The identification of the structure of ethanol in real samples is very clear in the region where there is
no interference from other ingredients based on pure ethanol and this is sufficient for the identification

of ethanol.

* The combination of IR Spectroscopy with PCA and PLSR multivariable analyzes empowers IR
Spectroscopy that, in addition to structural identification, it also finds application in quantitative

determinations of ethanol.

* The proposed method, which results in high accuracy and sensitivity compared to other methods, has
a low analysis cost, ecological, fast analysis and does not require preliminary preparation of the sample,

which presents high advantages in comparison with other applied methods of analysis.
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