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LA RECHERCHE AGRONOMIQUE
POUR LE DEVELOPPEMENT

Plateforme de modeéles locaux/globaux de
transfert de spectres inter-instruments
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Echanges inter-laboratoire d’échantillons pour la mesure et |la prédiction de parameétres biochimiques

Objectif : s’affranchir de I’étape d’acquisition spectrale en créant des modeles de transfert de
spectres entre deux spectrometres

Laboratoire Appareil Prise Mode Unité Plage Résolution
INRA—LBE BUCHI N-500 Coupglle 30g @ 10cm Réflectance| cm™ |4000-10000cm™| 4cm™
Narbonne Vials 4mL, 2g
CIRAD — SELMET FOSS -
Montpellier NIRSystem5000 Coupelle 4g @ 3,5 cm |Absorbance| nm 1100 — 2498 nm 2 nm
Spectre BUCHI Spectre FOSS

= | » Gain de temps
/m\;-

\@\ ji\ ~ N

» Prédictions de parametres biochimigques non

X accessibles auparavant

Absorbance

Reflectance
086

» Plateforme de partage des modéles et de

stockage des données : utilisation de ChemFlow

T T T T
5000 6000 7000 8000 9000 1200 1400 1600 1800 2000 2200 2400

nombres d onde cm-1 longueurs d onde nm
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1. Démarche et construction des modeles locaux et globaux

1.1. Jeux de données et modeéles
1.2. Construction des modeles

2. Analyses et validation des modeles

2.1. Analyses spectrales
2.2. Analyses des prédictions biochimiques des spectres transférés
2.3. Choix du modele de transfert

3. Exemple d’application du transfert de spectres
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Démarche et construction
des modeles locaux et
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Echange inter-laboratoire d’échantillons

Echantillons de référence laboratoire | Echantillons spécifiques du projet BFF
(échantillons organiques représentatifs des (échantillons de végétaux représentatifs de
activités de chaque laboratoire) chaque laboratoire)
Nature Diverse (végétale, animale, déchets...) Miscanthus, Sorgho, Mais
Nombre 40 échantillons 31 échantillons
40 échantillons 31 échantillons
de construction de construction
GLOBAL [ Modle labo40 ) ( Modele BFF31 ) LOCAL
PDS PDS

Y _ 71 échantillons
Simple conversion de construction

abs/refl, nm/cm et SF : (Modéle gIobaIBFF71) GLOBAL

e, IR - —

-

0%

\|a\"6 Echantillons BFF avec parametres biochimiques mesurés

11 sorgho + 24 miscanthus , , .
au laboratoire pour valider les modeles
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Modalités des spectres pour la PDS? : spectres en cm™ et en absorbance, fenétre de 7

Spectre FOSS
Absorbance nm

cml

SF = fonction de lissage et interpolation des spectres

Modeles de transfert BUCHI vers FOSS

Spectre BUCHI
Réflectance cm™

Abs

Spectre FOSS
Absorbance cm

Spectre FOSS
Absorbance nm

cml

Spectre BUCHI
Absorbance cm

v

SF

.

PDS

nm

v

/

Modeles de transfert FOSS vers BUCHI

Spectre BUCHI
Réflectance cm™

Abs

Spectre FOSS
Absorbance cm?

Spectre BUCHI
Absorbance cm

A\ 4

~.

PDS

v

Spectre BUCHI
transféré en FOSS
Absorbance nm

Ref

v

SF

/'

v

Spectre FOSS
transféré en BUCHI
Réflectance cm

(1) Wang et al. (1992). Improvement of multivariate calibration through instrument standardization. In Analytical Chemistry, 64 (5), pp. 562—-564.

15/10/2019
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Analyses et validation des
modeles
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] Transfert d’un spectre FOSS vers un spectre BUCHI \

Spectre FOSS sorgho validation 1 1 éC h a nti | | ons d e va I id ati on SO r‘g h (o) Spectre FOSS echantillons transferes
( Modele 0 ) Modzle labod0 )
5 4 Spectre BUCHI sorgho validation -
g ST © | § e
g = g °
& &
5 51
o § " | ; _
s o
o | £
© : T : I : ; 2 3 T T T T T T
4000 5000 6000 7000 8000 9000 S 4000 5000 6000 7000 8000 9000
nombres d onde cm-1 nombre d onde cm-1
< |
o
Spectre FOSS echantillons transferes Spectre FOSS echantillons transferes
© |
Modéle BFF31 ) = : : . . :
3 4000 5000 6000 7000 8000 9000 -
nombres d onde cm-1 ©
3 ST * 8000 cm™: déformation du spectre § =-
:
* Modele BFF31 : effet de °
3 resserrement des spectres <
T T T T T T \
4000 5000 6000 7000 8000 9000 * Transferts globaux tres semblables w0 so0 oo 7000 000 9000

bre d ond =1
nombre d onde cm nombre d onde cm-1
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Transfert d’un spectre BUCHI vers un spectre FOSS

Tracé du spectre cible en fonction du spectre transféré

Exemple miscanthus

Comparaison selon :

* |es déformations visibles

* la distance euclidienne entre spectre cible et spectre transféré

mod 0 < <

Distance euclidienne moyenne = 1,32

y =1.07*x 0.03 ; R2=1 ; RMSE=0.042

0.5

0.4
|

0.3
1

0.2
|

Absorbances du spectre cible

Modeéle 0/#

0.1 0.2 03 0.4
Absorbances du spectre transtere

15/10/2019

0.1

Absorbances du spectre cible

0.5

0.4

0.3

0.2

0.1

= mod labo40

Distance euclidienne moyenne = 0,33

y=1%0;R2=1; RMSE=0.006

( Modéle labod0

T
0.1

T
0.2 0.3 04

Absorbances du spectre transféré
20emes Rencontres HélioSPIR

T
0.5

Absorbances du spectre cible

Absorbances du spectre cible

0.5

04

0.3

0.2

0.1

0.5

04

0.3

0.2

0.1

Distance euclidienne moyenne = 0,31

y=0.94*x 0.01 ; R2=1 ; RMSE=0.008

T
0.1

Modele globalBFF71

T T T
0.2 03 04 0.5

Absorbances du spectre transféré

Distance euclidienne moyenne = 0,36

y = 0.88"x 0.02 ; R2=0.99 ; RMSE=0.018

T
0.1

T T T T
0.2 03 04 05

Absorbances du spectre transféré
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Prédictions de parametres biochimiques des échantillons de validations

Modeles de calibration des caracteres Prédictions
Spectres de validation :> biochimiques :> biochimiques selon
transférés SELMET : 8 paramétres les modéles de
LBE : 1 parametre transfert
( Modeéle 0 )
( Modeéle labo40 ) I
( Modale BFF31 ) Comparaison avec
valeurs de prédiction sur

(" Modele globalBFF71 ) spectre source

SELMET : 8 caractéeres : Matiére minérale totale (MM), Matiére azoté totale (MAT), Cellulose (CBW),
Fibres au détergent neutre (NDF), Fibres au détergent acide (ADF), Lignine (ADL), Digestibilité de
matiére seche (SMS), Digestibilité de matiere organique (SMO).

LBE : 1 caractéres : potentiel méthane (BMP)




" Falgsls] 2.2. Analyses des prédictions biochimiques des spectres transférés

SCIENCE & IMPACT

Transfert d’un spectre BUCHI vers un spectre FOSS : prédictions sur 11 échantillons de sorgho

Prédiction de la Cellulose (CBW%MS) Prédiction de la Digestibilité (SMO%MS)
o 45 60
Q0
= @ 40 @ 2>
7)) = =
c xX X 50
o = 35 %
"g g 30 o=
= S S 40
Q0 © y =0,9433x + 0,7482 © y =1,004x +0,9304
= > 25 R?=0,9672 > 35 R?=0,9622
O 20 30
20 25 30 35 40 45 30 35 40 45 50 55 60
Y calibration (CBW%MS) Y calibration (CBW%MS)
50 60
y =1,3382x - 10,712 55
- 45 y =1,4733x-9,9944 R2=0,5286 <0
5 @ R?=0,5887 @
“— = = 45
(%) X 40 X
5 2 = 40
- o S
- c 35 - 35
w 9 S
c ® ® 30
Q S30 y =0,8112x - 0,4062 = 25 | y=0,9249x+ 10,581 y=1,4576x - 24,965
e} o ' ' © ) R? = 0,7404
o o R?=0,9108 o R?=0,8381 .
i > > 20
3 25 y=1,4177x - 14,789
fut 15 R? = 0,7869
(o
20 10
20 25 30 35 40 45 50 10 20 30 40 50 60
Y prédiction transfert (CBW%MS) Y prédiction transfert (CBW%MS)
- Bissectrice ® modele 0 * modele labo40 A modele globalBFF71

Prédictions Modeéle spécifique Meilleures
trop éloignées non adapté prédictions
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" Falgsls] 2.2. Analyses des prédictions biochimiques des spectres transférés
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Ensemble des 8 caractéres prédits RMSEP selon les caractéres prédits
sur les 11 échantillons de sorgho

14
12

. 10
Comparaison des erreurs moyennes avec

le seuil de tolérance inter-laboratoire

6
4
mod 0 < mod BFF31 < mod labo40 < 2 II I | I I ‘
mod globalBFF71 o = il i

MM (%MS) MAT (%MS) CBW (%MS) NDF (%MS) ADF (%MS) ADL(%MS) SMS (%MS) SMO (%MO)

M tolérance inter-labo H mod0 B mod labo40 mod BFF31 mod globalBFF71

Coefficient de Kendall selon les caractéres prédits
L /]

1

Coefficient de Kendall : corrélation du 0,9
rang entre les prédictions de transfert 0,8
et les prédictions de calibration 0,7

0,6

0,5

mod labo40 < mod globalBFF71<mod 0 < g4
mod BFF31 03

0,2

0,1

0

MM (%MS) MAT (%MS) CBW (%MS) NDF (%MS) ADF (%MS) ADL (%MS) SMS (%MS) SMO (%MO)
H modO0 H mod labo40 mod BFF31 mod globalBFF71
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Transfert d’un spectre FOSS vers un spectre BUCHI : prédictions sur 24 échantillons de miscanthus

Potentiel méthane BMP (NmL(CH,)/g(MV))

Méthodes de mesure du BMP différentes 240 v 1 311e y =1,0173x + 6,0481
. . = y=1,0794x-1, R?=0,876
entre la calibration et les Y labo g 530 k2= 08716 .
—_ oo
— S~
E 230 y =0,7039x + 38,783 g 220
< R?=0,2978 o
= 210 . = 210
= T E
S v £ 200
Z 190 : ta 1S y = 1,002x - 6,0099
= o © 190 R?=0,9015
S 170 ' =
8 L . g 180 y = 1,2391x - 40,708
> + > 170 R?2=0,8841
150
150 170 190 210 230 170 180 190 200 210 220 230 240
Y calibration (NmL(CH4)/g(MV)) Y prédiction transfert (NmL(CH4)/g(MV))
- Bissectrice ® modele 0 * modéle labo40 " modéle BFF31 A modele globalBFF71
RMSEP (NmL(CH,)/g(MV)) Coefficient de Kendall
45 1
40 0,9
35 0,8
30 0,7
25 Modeles 0,6
.. 0,5
20 équivalents o
15 )
10 0,3
0,2
. ,
] I
0 0
tolérance mod0 labo40 BFF31  globalBFF71 40 labod0 BFE31 lobalBFF71
inter-labo mo avo globa
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Bilan sur le choix du transfert

Le modele local BFF n’est pas le meilleur modele pour une prédiction d’échantillons de
sorgho ou de miscanthus
—> Orientation vers un modéle plus global

Le modele globalBFF71 est d’'une maniere générale meilleur que le modele labo40
- Les données du projet BFF permettent d’enrichir le modeéle labo40

: globalBFF71

15/10/2019 20émes Rencontres HélioSPIR 14



Exemple d’application du
transfert de spectres



& cirad 3. Exemple d’application du transfert de spectres INRA

Demande de la prédiction du BMP pour 98 échantillons de sorgho

98 échantillons de sorgho

Plante entiere

47 génotypes

Cultures de 2013

3 sites

36 sorgho BMP connu

15/10/2019

Spectres FOSS

BMP biologique

Spectres acquis sur Modele de S
le FOSS au — transfert — transférés en
laboratoire SELMET globalBFF71 spectres BUCHI
BMP biologique en fonction de la prédiction (NmL(CH,)/g(MV) Prédictions du
BMP

310

290

270

230

210

Erreur acceptable par
rapport a la tolérance

.° y=1,1676x - 55,354 . )
w0528 _— inter-labo
RMSE = 28 NmL(CH4)/g(MV) (40 NmL(CH,)/g(MV))
210 230 250 270 290 310

Prediction BMP

20émes Rencontres HélioSPIR 16
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ACP sur échantillons modele / validation

Visualisation des échantillons de validation

Score plot - Spectres FOSS

© sorgho
© miscanthps
g -1 © modele « S0178
. 33734 « 21906
o |
@
o | » 32383 . 32'33§°D‘W
~
--f’s
- 132699
S * "122808
o 12260051 %6a12
3420
%ore
- 27142
* 80108
. e - 00203
o
(I\‘ - o S0278
T T T T T T T
-20 0 20 40 60 80 100 120
PC1(86.7)

PC2 (12.3)

40

20

-20

Score plot — Spectres BUCHI

O sorgho
© miscanthus
~| © modele - 32363
. 122686 o 32338
B « 122687 . S0178
» 122600 o 33734
o 122608 o S0046
— o fez692
- S0207
. 21906
. 36412
.
1226735170
ds - 129577
S . 80245
€512 g
. 838
& PR 33780
o o752 * 50324 * 348050074 « 80203
» 5756 .
» 26}02 - orar
- . 22 .
o oV TB66S5 o oo - 71863
- 99060
e S023180108 " e
T T
0 50 100
PC1(86.3)
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& cirad PDS : quelle fenétre de transfert ?

Essais avec différentes fenétres : n =3, 7, 101, 501

SCIENCE & IMPACT

Spectre FOSS sorgho — PDS 3 Spectre FOSS sorgho - PDS 7

& -
& &
Spectre BUCHI sorgho validation
«
o
T T T T T T ; — T T T T T T
4000 5000 6000 7000 8000 9000 4000 5000 6000 7000 8000 9000
nombre d onde cm-1 nombre d onde cm-1
8 o |
g =}
Spectre FOSS sorgho - PDS 101 & Spectre FOSS sorgho - PDS 501
2 -
S
< | o |
© =]
« ~
o 7 o
T T T T T T
g 4000 5000 6000 7000 8000 9000 g
2 ° @
% nombres d onde cm-1 % °
4 ©
w |
S
< |
(=]
T T T T T T T T T T T T
4000 5000 6000 7000 8000 9000 4000 5000 6000 7000 8000 9000
nombre d onde cm-1 nombre d onde cm-1
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