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Contexte :

- Master 2 de Mathématiques en Statistiques
et Sciences des Données

- J'ai été recruté en stage de fin de Master
pour faire cette base de données, sous la
supervision de M Roger et Mme Naudet-
Huart

- Comme l'a présenté Mme Naudet, cette
base de données vient de la volonté de
standardiser les spectres.
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Quelles sont les difficultés ?

- Les données arrivent sous differents formats car il y a
beaucoup de sources

- La quantité de données est importante (208 échantillons)
- S’assurer de |I'unicité des données

- |l faut avoir une base de données finale lisible,
facilement accessible et complétable
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e Hélio
SPI 20 an
Centre Versailles-Saclay
. ECOSYS GQE 1JPB
Unité . ) AgroEcoSystem BAP
Dé Val de Loire- Orléans
epartement BioForA
ECODIV

Bretagne-Normandie
Rennes - St Gilles

__
/

Auvergne - Rhone Alpes (Clermont)

Grand Est (Nancy-Reims)
BEF FARE
ECODIV Transform et AgroEcoSystem

Bourgogne Franche-Comté (Dijon)

GDEC & Agri-Obtentions
BAP

PSH
AgroEcoSystem et SPE

IGEPP  PEGASE Agroécologie
BAP  PHASE BAP
a
UMRH U
P ECODIV
Antilles /
:S::)oe?;zeZtem Nouvelle Aquitaine-Poitiers Lusignan PACA (Avignon)
BiP Ph : URP3F SQPOV
25E BAP Transform et MICA
Nouvelle Aquitaine -Bordeaux
BIOGECO
ECODIV
Occitanie - Toulouse  >
AGIR LCA /
UL (i Je i i s LIy Occitanie-Montpellier (Narbonne)
LBE Occitanie - Montpellier

Transform (AgroEcoSystem & MICA) AGAP, PPB, ITAP

INRAE CIRAD
BAP/AgroEcoSystem/MatNum

22 équipes sur 16 implantations
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Matériels

Centre INRAE
Spir Labo
Spir Portable

Antilles
Guyane
6500 (Foss)
6500 (Foss)
6500 (Foss)

Grand Est Nancy

Versailles-Saclay
Reims

Val de Loire-Orléans Antaris Il (Thermo);
Frontier (Perkin Elmer) ET9700 Perkin Elmer Tango (Bruker)
Spectrum400 (Perkin Elmer) Antaris Il (Thermo) Nicolet Is 50 (Thermo)
MicroNir (Viavi) )
Bretagne-
Normandie
MPA (Bruker) Bourg'ogne Franche-
MPA (Bruker) Comté
FlameNir (Idil) DS2500 (Foss)
6500 (Foss)

MicroNir ( Viavi)
Qinterline (prété)

Clermont Auvergne Rhone Alpes
2 DS3 ( Foss)

Nouvelle Aquitaine- /
— Poitiers
PACA

6500 (Foss)
MPA (Bruker) mz:i(x: (Eru)ker)
ruker
MPA (Bruker)

Nouvelle Aquitaine- / 2 F75p( Felix Ins.)

Bordeaux P QualitySpec trek
<

MPA (Bruker) (ASD)

/ A

Occitanie-Montpellier

Occitanie-Toulouse Occitanie-Montpellier ¢ ? ) .
NIRFlex N-500 (Buchi) (Narbonne) Frontier (Perkin-Elmer), Seedmeister (Brimrose),Tango
MPA Bruker 1/2 NIRFlex N-500 (Biichi) (Bruker)

MicroNir(Viavi)

Labspec2500 (ASD), 2/3 MicroNir (Viavi), Labspect 4 Std
Res, Spectral evolution JDSU ( Viavi)
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Versailles-Grignon
TQ Analyst (Thermo), Result,
Results plus (Thermo),

The Unscrambler, ChemFlow,

Ny

Logiciels
Val de Loire-Orléans, Tours

Spectrum (Perkin Elmer), Biichi
R, ChemFlow

Bretagne-Normandie
OPUS, OCEAN View
OPUS QUANT
ChemFlow, R

S

Grand Est Nancy
Briiker, Omnic
R, The Unscrambler

Bourgogne Franche-Comté
MOSAIC, scan NOVA, INRAR, isi scan,

® InfraQuant
L ./ Winlsi 4
- ChemFlow

Antilles Guyane

. Nouvelle Aquitaine- /'. —
— i P
Winisi Poitiers —

ISIscan 1.8 S
ChemFlow IsiScan, OPUS Lab o)
Winlsi, OPUS QUANT

@
Nouvelle Aquitaine-
Bordeaux I
OPUS (Bruker) o

R, ChemFlow, OPUS, The .
Unscrambler

montpelher /

Occitanie-Toulouse
NIROperator; OPUS
NIRcal, R, ChemFlow,

The Unscrambler (Narbonne)

NIROperator 9.2 (Biichi) Occitanie-Montpellier
NIRCal (Biichi) Spectrum, IndicoPro, Micronir
ChemFlow Pro

Simca R, The Unscrambler,Matlab,

solo, ChemFlow
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Clermont Auvergne Rhéne Alpes
IsiScan
Winlsi, R

PACA
OPUS
ChemFlow, Matlab

Centre INRAE
Logiciel de prise de spectres
Logiciel de traitement de données
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Diagramme relationnel pour les données:

INRAZ

Constitution d’une base de spectres PIR de farines de blé issue du circuit inter-laboratoires INSPIR p.7
12 juin 2024 / 258me Rencontres HélioSPIR / Crespin Paul



gty HéllO

SPIR 20ar
Diagramme relationnel pour les données:
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= Heélio

SPIR 20an
Diagramme relationnel pour les données:

E o

( appareil { mesures_spectres W
6500_2 BGEZ22-003
FOSS A (ou B/C/D)
Modele 6500 0
2 0
1 24/12/2035
longueur d'onde 17:35
absorbance 20
400 50
2498 6500 _2
1050 3
1 6501? 2 BGI:ZZ-ODS
9 _Dijon_Equipe.csv
2
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SPI 20 an

Disponible sous plusieurs formats:

/ Base de

donnée / J
7 soL (implémentation \
avec MySQL) 4
- v
Format classique v ™~
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ISLELN

Iy
— D~

Facilement lisible et exploitable

Base_De_Donnees_spectres
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ISLELN
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— D~

Facilement lisible et exploitable

Base_De_Donnees_Spectres
$Aannee202X
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Iy
— D~

Facilement lisible et exploitable

Base_De_Donnees_Spectres
$Aannee202X
SBGEX XX
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ISLELN

Iy
—_—

Facilement lisible et exploitable

Base_De_Donnees_Spectres
$Aannee202X
SBGEX XX
fLaboratoire
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Facilement lisible et exploitable

Base_De_Donnees_Spectres
fAnnee202X
SBGEX XX
fLaboratoire i
§Spectrométre
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Facilement lisible et exploitable

Base_De_Donnees_Sspectres
$Annee202X
IBGEXXX .
fLaboratoire i
fSpectrométre
SMesure_x
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Facilement lisible et exploitable

Base_De_Donnees_Spectres
$Annee202X
SBGEXXX
fLaboratoire i
§Spectrométre
SMesure_x
$Spectre

fMeta
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KLY

Iy
— D~

Facilement lisible et exploitable

Base_De_Donnees_Spectres
$Annee202X
SBGEXXX
fLaboratoire i
§Spectrométre
SMesure_x
$Spectre

fMeta

EXEﬁwﬂe:Base_De_Donnees_Spectres$Annee2022SBGElSBIDGECD_BordeaUXSMPAlSMesure_l$Spectre
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s, Hé
J -

1O

SPI 20 an

Facilement lisible et exploitable

Spectres de I'échantillon BGE118 (2022), répétés 18, 10 et 11 fois (PEGASE St Gilles, IGEPP Rennes et URP3F Lusignan respectivement, MPA)

20
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Reflectance
1.0 15
|

0.5

0.0

4000 6000 8000 10000 12000

cm-1
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e Hélio

SPI 20 an

Facilement lisible et exploitable

Spectres de I'échantillon BGE118 (2022), répétés 18, 10 et 11 fois (PEGASE St Gilles, IGEPP Rennes et URP3F Lusignan respectivement, MPA)

20
1

Reflectance
1.0 15
|

0.5

— PEGASE St Gilles

0.0

4000 6000 8000 10000 12000

cm-1
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SPI
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Facilement lisible et exploitable

Spectres de I'échantillon BGE118 (2022), répétés 18, 10 et 11 fois (PEGASE St Gilles, IGEPP Rennes et URP3F Lusignan respectivement, MPA)
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s e

SPI

1O

20 an

Reflectance

15

1.0

0.5

0.0

Facilement lisible et exploitable

Spectres de I'échantillon BGE118 (2022), répétés 18, 10 et 11 fois (PEGASE St Gilles, IGEPP Rennes et URP3F Lusignan respectivement, MPA)
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Facilement lisible et exploitable

Comparaison entre deux méthodes d'aquisitions de spectres de I'échantillon BGE003 (2023) avec répétition (BIOGECO Bordeaux, MPA1)

20
1

Reflectance
1.0 15
|

0.5

0.0

4000 6000 8000 10000 12000

cm-1

INRAZ

Constitution d’une base de spectres PIR de farines de blé issue du circuit inter-laboratoires INSPIR P. 23
12 juin 2024 / 258me Rencontres HélioSPIR / Crespin Paul



s |-
ISLELN
s, HE
J -

1O

SPI 20 an

Facilement lisible et exploitable

Comparaison entre deux méthodes d'aquisitions de spectres de I'échantillon BGE003 (2023) avec répétition (BIOGECO Bordeaux, MPA1)
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SPI 20 an

Facilement lisible et exploitable

Iy

Comparaison entre deux méthodes d'aquisitions de spectres de I'échantillon BGE003 (2023) avec répétition (BIOGECO Bordeaux, MPA1)
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- La suite : étalonnage des spectrometre, harmoniser
les resultats sur tous les spectrometres INRAE

- Pour cela : une seconde base de données construite a
partir de l'autre

- Utilisation de méthode de chimiométrie : ACP, PLS,
etc...

- Publier la base de données
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Merci pour votre attention.

paulcrespinl59@gmail.com

INRAZ

Constitution d’une base de spectres PIR de farines de blé issue du circuit inter-laboratoires INSPIR
12 juin 2024 / 258me Rencontres HélioSPIR / Crespin Paul

p.27



	Constitution d’une base de spectres PIR de farines de blé issue du circuit inter-laboratoires INSPIR 
	Diapositive numéro 2
	Diapositive numéro 3
	Diapositive numéro 4
	Diapositive numéro 5
	Diapositive numéro 6
	Diapositive numéro 7
	Diapositive numéro 8
	Diapositive numéro 9
	Diapositive numéro 10
	Diapositive numéro 11
	Diapositive numéro 12
	Diapositive numéro 13
	Diapositive numéro 14
	Diapositive numéro 15
	Diapositive numéro 16
	Diapositive numéro 17
	Diapositive numéro 18
	Diapositive numéro 19
	Diapositive numéro 20
	Diapositive numéro 21
	Diapositive numéro 22
	Diapositive numéro 23
	Diapositive numéro 24
	Diapositive numéro 25
	Diapositive numéro 26
	Diapositive numéro 27

