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ARVALIS — Institut du Vg tal

- ARVALIS - Institut duV g tal : 18 D cembre 2002
| ssu de la fusion | TCF : Institut Technique des C r a les et des Fourrages

et de I'AGPM-technique : Institut Technique du mais

- Missions : aider les producteurs agricoles, les entreprises de cdl ecteet de
premieres transformations a r soudre des questions techniques, technico- conomiques
et environnementales

- Domaine d'activit s:

c r ales a paille, mais, prot agineux, pommes de terre et fourrages
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La technique proche infrarouge utilis e
depuis plusieurs ann es

En interne ;:

- Caract riser la qualit desr coltes : prot ines, amidon et duret du bl ,
prot ines du pois

- Caract riser des chantllons (bl s, orges, triticales, pois) issus d'exp rimentations
ralis es par ARVALI S

- Projet en part enariat pour valuer la teneur en prot ines au champ (capteur
barret es d'iodee mbarqu sur moissonneuse bat euse)

& ARVALfS =
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La technique proche infrarouge utilise
depuis plusieurs ann es

Dess ervices propos s l'ext rieur :
pour la SCI CA A GRORESO (1100 appareils en France)
- Mise au point de calibrations (I NFRATEC, PRO-TR)

- Surveil ance de la performance des cal brations en d but de campagne

pour les constructeurs

- Evaluation de la performance de nouveaux appareils

pour les entreprises de collecte ou de transformation

- Projet pour estimer la teneur en azote des bl s en cours de v g tation partir de
plantes entiéres

Projet pour valuer la valeur alimentaire du mas fourrage
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Les diff rentes tapesde I’ laboration
d’'un modele d’ talonnage

Un modele d' talonnage met en relation les caract ristiques des chantl lons (teneurs
en constituants chimiques..) et l'information spectrale (valeurs de |'absorbance de la
lumiere diff rentes longueurs d'ondes)

Les tapes cl dans la r alisation d'un modele d' talonnage
1- Le choix du spectr ometre

2- Lamthode der f rence : une tape importante

3- L' laboration de la base de donn es

4- Les diff rents pr -traitements et m thodes d' laboration d'un modele
(cal bration)

i t sa pertinence

Bl valuatlon du mod

La vai datlon%?des pr dlctlons par la m thode de r f rence lors de |'uti sation du
du modélee n routine
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1 - Modele teneur en prot ines pois :
choix du spectrometre

Pourquoi utli ser une m thode alternative comme la spectroscopie ?
- Rapidit des analyses (besoin de diff user rapidement information)
- Codt

Quelle sera l'utilisation de la calibration ?

- Al oter les pois dans les organismess tockeurs

- Caract riser des essais ARVALI S

- Evaluer la teneur en prot ines des pois ( partir d'environ 300 pr | vements) pour
tabil r une cartographie des teneurs en prot ines observ es en France

Quel spectrom tre ?

- choixd e I' NFRATEC 1241 : pour viter le broyage des chantil ons

- apparei qui for ansmission

ongueurs d"'énd'{es . 850- 105.0 .nrln
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2-Lam thodede r f rence : une tape importante

Des analyses de r f rence indispensables
- pour la r alisation de la base de calibration : dess pectresr f renc s

- pour la validation du mod lee n routine : pour quelques chantil ons, les pr dictions
sont compar es aux valeurs obtenues par la m thode de r f rence

La justesse des mesures der f rence : un | ment essentiel

- Des analyses normalis es (NF, 1 SO, CEN) :
Prot ines Dumas Al mentation Animale : NF V 18-120

- Des analysess uivies :
Circuit intercomparaison (Bl PEA, ..)
Etude de f ;

R p tabilit =r sultats obtenus avec méme chantil on, méme inst ument, méme op rateur

L. m thode de r f rence

- Reproductibilit = r sultats obtenus avec un facteur (instrument, op rateur) qui change
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3 -La base de don n es

Nombre d' chantil onss uff isant

- Base de donn es pour la calibration / Base de donn es pour la validation

Variabilit du param tre pr dire et des chantil ons

- gamne desv aleurs de r f rence la plus large possible

- bonne repr sentativit des chantilons : ann es, vari t s, types (printemps,
hiver), humidit , lieux g ographiques

. iy - .
alonnage en spedroscopie proche infrarouge 100305 é ARVALfS —
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3 — Base spectrale de la teneur en prot ines pois

i

Base spectrale

N = 466 spectres

(1 spectre = moyenne de 2 analyses)
Gamme des teneurs en prot ines
17.3-28.5 (%MS)

Al es = 19972003

Number of Samples
a

+ une population de validation (N=60)
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3 - La base de don n es sp ectrales

Variabilit spectrale
- Eff et instrumental : introduire diff rents instruments

- Eff ett emp rature : introduire des chantilonss cann s diff rentes
temp ratures

Analysee n composantes principales 4t
Axes 1 et 2

A = Infratec 1229
B =Infratec 1241

Scores on PC 2 (1.97%)

' Fm o w5 8 5 0 % B
Pas d' chantl lon spectralement i B
aber ant

Etalonnage en spedroscopie proche infrarouge 100305 = ARVALIS

1 Imstitun du végéial



4 — Pr -traitements

Pr -traitement dess pectres: supprimer la partie de l'information qui n'‘est pas li e
la composition chimique de I' chantil on

Les normalisations SNV — MSC - | MSC : Normal Standard Variate — Multi Scat er
Correction (Imsc d riv e de la MSC, sp cifique aux | nfratec)

am liorent la linarit de la relation entre I'absorbancee t la concentration
recherch e

La comr ection de la ligne de base : Detrend

Le lissage : diminue le bruit (erreur non syst matique) des donn e s initiales
remplace l'absorbance une longueur d'onde par la moyenne pond r e des longueurs
d'ondesv oisines

Les d riv es : r duisent la d rive de la ligne de base, s parent les bandes
d'absorption :

= ARVALIS —
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4 - DIiff rentes m thodes d' laboration d'un mod le

Les m thodes utilis es chez ARVALI S
1- M thode PLS (Partial Least Square)

La PLS permet ['utilisation simultan e de variables fortement cor | es entree lles
comme des longueurs d'ondes.

On tablt un syst me d'axes (ou de facteurs) qui r sument les nombreuses longueurs
d'ondes.

Puis on eff ectue une r gression de la variable pr dire sur les premiers facteurs
(plus on ajoute de facteurs plus le mod le seraa just aux donn es de la base de
cal bration).

La PLS modifi e, appel e MPLS, standardise lesr sidus obtenus apr s le calcul de
chaque facteur.
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4 - DIiff rentes m thodes d' laboration d'un mod le

2- R seau de neurones

Mod le non lin aire. Les donn es d'entr e sont les donn ess pectrales. Dans un

r seau de neurones, plusieurs unit s (ou neurones) font des traitements

ind pendants. Ces neuroness ont ordonn s en groupes appel s couches. Chaque
couche r ansmet un r sultat la couche suivante jusqu' la couche de sortie qui sera

la valeur pr dite. L'apprentissage se fait grace une m thode it rative qui compare
lesv aleurs pr dites aux valeurs de r f rence.

Couchedentr e

Couche de sortie
donn es spedrales

Valeur pr dite
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4 — Pr -traitements et mod lisation
de lateneur en prot ine des pois

Population totale : N = 466+60

Population de calibration / Population de validation

Plusieurs essais :
1 +vail dation r colte 2002 (spectres Infratec 1241)
2 +val dation r colte 2003 (spectres I nfratec 1241)

3 + val dation spectres Infratec 1229

Population de validation :
SEP
Biais REF pras

Pente

~ PRED
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4 — Pr -traitements et mod

lisation

de lateneur en prot ine des pois

Population de calibration finale
N = 466

pr -traitement SNVD

13 facteurs / SECV = minimum
SEC=0.48

R = 0.96

Nb facteurs SEC SECV
11 0.51 0.52
12 0.49 0.50
13 0.48 0.49
14 0.47 0.50

Int r t des pr -traitementss ur population de val dation :

R0O4/n =60 SNVD

Sans

SEP 0.45

0.52

Etalonnage en spedroscopie proche infrarouge 100305
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5 - Pertinence du mod le par rapport a son utilisation

Validation

RPD = cart-type desv aleurs der f rence / erreur de pr diction (SEP)
RPD classification application
<2 .4 Tr s pauvre Pas

recom nand
2.4 - 4.9 Pauvre  moyenne screening
source : NI R news >5 Bonne quantitatif
excel ente

RPD teneur enp rot ines pois =4 .4
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5 - Utilisation de la calibration
en vue d'un classe ment

- Organismes stockeurs : allotement : nombre de lots d finis en fonction duno mbre
de cellules de stockage dont ils disposent

- ARVALI S et UNIP (Unionn ationale interprof essionnel e des plantesr iches en
prot ines) : cartographie des teneurs en prot ines par r gion en France : lesv aleurs
sont donne s par r gion sur des tranches de un point

18- 19- 20- 21- 22- 23- 24 - 25- 26-
18.9 (19.9 |20.9 |21.9 |22.9 (23.9 [24.9 |25.9 |26.9
N =2 N =6 N =09 N=10 |[N=9 N=10 [N=09 N =3 N =2

NIR|18.6 [19.5 |20.6 [21.5 |22.5 [{23.4 |24.4 |25.2 | 26.6

Ref |18.8 {19.2 |20.6 [21.8 |22.7 |23.5 [24.8 |25.3 |26.8
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6 - En routine :
validation des pr d ictions obtenues

Validation du mod le par la m thode de r f rence

10 15% des analyses ( chantil ons hors gamme, spectres diff rents de la base de
cal bration)

Validation du modele teneur en prot inespois

. N =60
b RMSEP =0.90
Aan SEP=0.48
Ny Biais=0.15
Pente= 1.05
R2=0.95

R f rence

= = > > S > > Cad
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-
-
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Conclusions

Une cal brationp our une utilisation :

- des performances adapt es [l'uti sation du mod le (tri, quantitatif..)

Un travail pr liminaire important :
- une m thode de r f rence justeet r p table
- une base de calibration repr sentative des futurs chantil ons a nalyser

- unno mbre d' chantil ons dans la base de calibration suff isant

La phase de r alisation :
- tester plusieurs mod les

- enrichir le mod le r guli rement
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