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ÖSSZEFOGLALÁS

A közeli infravörös spektroszkópiát, mint gyors, roncsolásmentes

analitikai eljárást több iparágban elterjedten alkalmazzák. A techni -

ka alkalmas mind azonosításra, mind minőségi, mind pedig mennyi -

sé gi elemzések elvégzésére. A technika közvetett voltából adódóan a

mennyiségi kalibrációk készítéséhez megfelelő mintaseregre van

szük ség. Ezen mintasereg spektrumainak felvétele, majd pedig minő -

sé gi vizsgálata előzi meg a mennyiségi elemzéseket, kalibrációs model -

lek felállítását. Munkánk célja volt megvizsgálni, hogy a búzamin ták

ter mesztési területének ismerete hatással van-e a közeli infra vörös

spektrumokra.

Kulcsszavak: NIR, főkomponens analízis

SUMMARY

The near infrared spectroscopy is widely used in the different

industries as a rapid, non-invasive analitical tool. It is suitable for

identification, qualification and quantitative analysis as well. As this

technique is indirect, to make accurate calibration equations we need

a proper sample population. Before the quantitaive analysis, developing

calibiration modells we have to collect and examine the spectra. In

our study we examined wheat samples with known origins to find if

there is any effect of the growing area on the NIR spectra.

Keywords: NIR, principal component analysis

BEVEZETÉS

Aközeliinfravörösspektroszkópiaegyolyanroncso-
lásmentesanalitikaieljárás,melyelőnyöstulajdonságai
révén számos iparágban elterjedtté vált.A technika
mérésiidejénekrövidségelehetővéteszi,hogygyor-
san,akárnéhánymásodpercenbelülmegbízhatóered-
ményt adjon.Ezt amódszert nemcsakmennyiségi
meghatározásra,deemellettazonosításraésminőségi
elemzésreisalkalmazzák.Amezőgazdaságban,élelmi-
szeriparban,demásiparágakbanisegyrenagyobbje-
lentőségevanolyanmódszereknek,melyekrövididőn
belülmegfelelőpontossággaltudnakadatotszolgáltat-
ni.Legyenazalapanyagazonosítás,vagykonkrétpa-
raméterbecslése,tájékozatójellegűmérése,aközeli
infravörösspektroszkópiajólalkalmazhatóilyenterü-
leteken.Amérésközvetettvoltamegköveteli,hogyaz
azonosításhoz,minőségiésmennyiségimérésekhez
megfelelőmintaseregálljonrendelkezésre.Enneka
mintaseregnekkellőennagyszámúnakésazadotttulaj-
donságra(pl.származásihely,gyártó,évjárat),para-
méterre(pl.nedvesség-,fehérjetartalom)reprezentatív-
nakkelllennie.Ezenmintaseregspektrumainakfelvé-
teleésazokminőségielemzéseszükségesakésőbber-
re alapozandó mennyiségi kalibrációs modellek

elkészítéséhez.Aspektrumokelemzésetöbbfélekemo-
metriaimódszerrellehetséges,melyekközülapolár
minősítőrendszer(PolarQualificationSystem)ésfő-
komponensanalízis(PrincipalComponentAnalysis)
módszerekalegelterjedtebbek.
A spektrumok komplex információk hordozói,

mindfizikai,mindpedigkémiaiszempontból.Afel-
vettspektrumokvizsgálataelkerülhetetlen.Akalibrá-
ciókkészítéséhezamegfelelőmintaseregösszeállítása
fontosszempont.Halaboratóriumivizsgálatokaztis
mutatják,hogyamintaseregreprezentatív,akkorisa
spektrumokbanlehetolyanváltozékonyság,amiaké-
sőbbiekbenproblémátokozhat.Különbözőmatemati-
kaielőkezeléseket(pl.deriválás,multiplicativescatter
correction,standardnormalvariateanddetrend)alkal-
maznakamintaseregfizikaitulajdonságaiból(pl.kü-
lönbözőszemcseméret)adódóeltérésekkiküszöbölé-
sére,valamintpéldáuladeriválásmegoldásaspektrum-
banlévőátlapolócsúcsokszétválasztására(Osborne,
2006).
Aspektrumokminőségielemzéséhez,amintase-

regben lévő különbözőségek kiszűrésére alkalmas
módszer a polár minősítő rendszer (PQS).A polár
minősítőrendszer(polarqualificationsystem=PQS)
egyolyanmódszer,melyneksegítségévelaDescartes
koordináta-rendszerbenlévőspektrumátalakíthatópo-
lárkoordinátarendszerbelivé.Asugáraspektrumérték,
mígaszögahullámhosszfüggvénye.Adotthullám-
hosszhoztartozóabszorpciósértékekmindkétrend-
szerbenmegegyeznek.Amintaspektrumátakétdimen-
ziós „minőségsíkon” ábrázoljuk. Az így keletkező
spektrumközéppontjaa„minőségpont”,melyjellemző
azadottmintára.Akülönbözőmintákminőségpontjai
közöttitávolságjellemzésérea„polártávolság”hasz-
nálható(KaffkaésGyarmati,1998.)Afőkomponens
analízismatematikailagegymásmódszer,deeztalkal-
mazzákelterjedtebbenaspektrumokbanlévőváltozé-
konyságvizsgálatára,aváltozókcsökkentésére.
Munkánkcéljavoltolyanbúzamintákvizsgálata,

melyekkülönbözőtermőterületekrőlszármaztak.Ezen
mintákközeliinfravörösspektrumainakminőségivizs-
gálatátvégeztükfőkomponensanalízissegítségévelar-
rakeresveaválaszt,hogyaföldrajzilageltérőterüle-
tekrőlszármazómintákspektrumaimutatnak-eszepa-
rálódástamintaseregenbelül,sígyezamintaseregfel-
használható-ekésőbbimennyiségikalibrációkkészíté-
séhezvagyegyesrészeitkülönkell-ekezelni.

ANYAG ÉS MÓDSZER

Avizsgáltminták2009-esévből,11különbözőter-
mőterületről(Magyarországonbelül)származóbúza-
mintákvoltak.AvizsgálatokataDebreceniEgyetem
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Agrár-ésGazdálkodástudományiCentruma,Mező-
gazdaság-,ÉlelmiszertudományiésKörnyezetgazdál-
kodásiKar,Élelmiszertudományi,Minőségbiztosítási
ésMikrobiológiaiIntézetlaboratóriumábanvégeztük.

Közeli infravörös spektroszkópiai mérések

MéréseinketInfratec1241GrainAnalyzer(Foss
AnalyticalAB,Svédország) transzmissziósmódban
működőkészülékkelvégeztük.Aspektrumokfelvétele
búzaszemekbőla850–1048nm-eshullámhossztarto-
mányban2nm-kénttörtént.Aspektrumokfeldolgo-
zásáraésazokelemzéséreWinISIIIv1.50(Infrasoft
InternationalLLC.,uSA)szoftverthasználtuk.

Főkomponens analízis (PCA)

Adatredukciócéljábólaspektrumoktanulmányo-
zásáhozelsőlépéskéntfőkomponensanalízis(principal
componentanalysis=PCA)végezhető.APCAaspekt-
roszkópiaiadatmátrixmeghatározottszámúkorreált
változója(oszlopa)közöttiösszefüggésekvizsgálatá-
nakmegkönnyítéséreazeredetiváltozókategyolyan
transzformációnakvetialá,melyúj,korrelálatlanvál-
tozókateredményez.Ezekazújváltozókafőkompo-
nensek,amelyekazeredetiváltozóklineáriskombiná-
ciói. Úgy vannak sorba rendezve, hogy elől állnak
azok,amelyekazeredetiváltozókegyüttesvarianciá-
jánaklegnagyobbrészéértfelelősek.
APCAalkalmasmódszerarra,hogyazadatokat

úgyadjukvisszakevesebbdimenzióban,hogyújkor-
relálatlanváltozókkeletkeznek.Azértfontos,hogyaz
adatokatkevesebbdimenzióbanképezzükle,merta
háromnálnagyobbdimenziósadatkészletetazemberi
agynemképesfelfogni.Azonban1,2,vagy3dimen-
zióban az emberi agymintázatfelismerő képessége
nagyonjó;akapcsolatokat,hasonlóságokat,különbsé-
geketkönnyenészreveszi.Ezekalapjánafőkomponen-
sekegyúj(derékszögű)koordináta-rendszertengelyei-
nek,értékeipedigazeredetiadatmátrixbanlevőosz-
lopvektorelemeinekezekreatengelyekretörténővetí-
téseinektekinthetőek.

Az határozzameg a főkomponensek sorrendjét,
hogymindensoronkövetkezőfőkomponensannaka
varianciánakalegnagyobbrészétírjale,amelyetnem
magyaráznakazelőzőfőkomponensek.Ennekértel-
mébenazelsőfőkomponenshordozzaazadatokbanlé-
vővariancialegnagyobbrészét.Amásodikbantöbb
információvan,mintaharmadikban,ésígytovább.
Annyifőkomponenstkellkiszámítani,amennyiahhoz
szükséges,hogymagyarázzaateljesvarianciaelőre
meghatározott százalékát.Az összes főkomponenst
használva,ateljesvariancia100%-átmegtudjukmagya-
rázni.általábanazonbancsakannyifőkomponenstve-
szünkfigyelembe,amennyivelavarianciabizonyos
százalékáttudjukleírni.
Afőkomponenselemzéseredményeinekláthatóvá

tételétrendszerintafőkomponensegyüttható(loading)
ésfőkomponens(score)ábrákkaloldhatjukmeg.Afő-
komponensegyütthatóábrábólazeredetitulajdonság
változókhasonlóságaira,korrelációiralehetkövetkez-
tetni.Afőkomponensábrákhasonlóakafőkomponens
együtthatóábrákhoz,deskálájukeltér:afőkomponens
együtthatóértéke-1és1közéesik,mígafőkompo-
nenseknemszoríthatókhatárokközé(Borosyetal.,
2001).

EREDMÉNYEK ÉS ÉRTÉKELÉS

Az1. ábrán amintákfelvettspektrumailáthatóak.
Aspektrumokatfőkomponensanalízisnekvetettük

alá,hogymegvizsgáljukegyrészt,hogyamintasere-
günketakésőbbiekbentervezettkalibrációsmodellek
készítéséheztudjuk-eegypopulációként,egybenke-
zelni.Másfelőlpedigatermőhelyismereténekfügg-
vényében, az egy termőhelyről származó minták
spektrumaiegycsoportotalkotnak-e,ésezekacsopor-
tokelkülönülnek-eegymástól.Haazelemzésaztmu-
tatja, hogy élesen elszeparálódnak ezen csoportok,
akkoramintapopulációtnemlehetegykéntkezelni,az
egyesszétválócsoportokrakelleneakalibrációsmod-
elleketelkészíteni.Ezutóbbiesetlokálisanspecifiká-
lódottkalibrációteredményezne.
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1. ábra: Felvett spektrumok

Figure 1: The collected spectra

�
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A főkomponens analízis elvégzése után kapott
eredményeketaz1. táblázat ésa2. ábra mutatja.
Atáblázatbanlátható,hogyazelsőháromfőkompo-

nensösszesenaspektrumokbanlévővariancia99,97%-
átleírja,vagyisaspektrumokbanlévőváltozékonysá-
gotközelteljesenmagyarázza.A2. ábra afőkompo-
nensanalízisselkapottháromdimenzióskoordináta-
rendszeregyesvetületeittartalmazza,azegyestenge-
lyekenafőkomponenseketfeltüntetve.Ahogya2. áb -
rán islátszik,amintáknemkülönülnekelnagyobb
csoportokra,közöttüknincsenszeparálódás.

1. táblázat

Az első három főkomponenshez tartozó
egyedi és összesített variancia

Table 1: Individual and cumulative variance to the first three

principal components

Individual(1),Cumulative(2)

99

  Egyedi(1) Összesített(2) 

PC1 PC1 98,41 98,41 

PC2 PC1+PC2   1,51 99,92 

PC3 PC1+PC2+PC3   0,05 99,97 

 

 

 

2. ábra: PCA eredmények ábrázolása különböző vetületekben az eredeti mintahalmaz esetén

 
 Figure 2: Projections of the PCA results for the original sample population
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Azegyestermőhelyekrőlszármazómintákatkülön
színneljelöltük(3. ábra).A3. ábramutatjaaszínezés
utánkapott,megjelöltmintákattartalmazóvetületeket.
Azalábbiszínkódokatalkalmaztuk:piros–Gesztely,

sötétkék–Látókép,zöld–KSz,rózsaszín–tápió,sár-
ga–tiszavasvári,halványvörös–Jánoshalma,szürke
–Somogyszil,sötétnarancs–Csorvás,lila–Körösszeg-
apáti,vízkék–Hartaésolívzöld–Komádi.

3. ábra: Termesztési helyek szerinti színezéssel kapott eredmények az eredeti mintahalmaz esetén

 
 

 
Figure 3: Crop site based coloured presentation of samples for the original sample population
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A3. ábrán látható,hogyegytermesztésiterülethez
tartozómintákegy-egycsoportotalkotnak,deazegyes
csoportoknemkülönülnekelélesen,köztükátfedések
vannak.Ebből arra lehet következtetni, hogy a ter-
mesztési hely a rendelkezésünkre álló információk
alapjánnincsjelentőshatássalaspektrumokra.Ater-
mőhelyhatásvizsgálatátolyaninformációkkallehetne
pontosítani,mintpéldáulafajtákismereteegy-egyter-
mőhelyen.

A főkomponens analízis két mintát kiugrónak,
„outliernek”tekintett,melyeketeltávolítvaismételvé-
geztükazelemzést.Afőkomponensekáltalleírtvarian-
ciáknemváltoztak(2. táblázat),viszontezenminták
ismereteazértisfontos,mertakésőbbiekben,kalibrá-
ciósmodellekfelállításasoránezenmintákrafigyelni
kell,sorsukatnyomonkellkövetni.
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2. táblázat

Az első három főkomponenshez tartozó egyedi és összesített
variancia a módosított mintahalmaz esetén

Table 2: Individual and cumulative variance to the first three

principal components a módosított mintahalmaz esetén

Individual(1),Cumulative(2)

Azelvégzettfőkomponensanalízisalapjánelmond-
ható,hogyezenamintaseregbőlfelvettspektrumok
halmaz nem tartalmaz szeparálódást, így a további
vizsgálatokhoznemszükségesszétválasztani,kisebb
csoportokbankezelniapopulációt,hanemalkalmas
kalibrációsmodellekkészítésére,haalaboratóriumi
vizsgálatokeredményeialapjánazadottparaméterre
vonatkozóanamérésitartományegészébenreprezen-
tatív.

KÖVETKEZTETÉSEK

Aközeliinfravörösspektroszkópiaegyszerűségé-
nek,amérésiidőrövidségének,roncsolásmentesvoltá-
nakköszönhetielterjedését.Atechnikaközvetettvoltá-
bóladódik,hogyegyrésztfontosjólmegválasztania
kalibrálómintasereget,hogynagyszámú,akívántpara-
méterremegfelelőenreprezentatívlegyen.Ezenfelté-
telekteljesüléseeseténisadódhatnakaspektrumokban
olyaneltérések,melyeknemtesziklehetővéapopuláció
egycsoportkéntvalókezelését.
Avizsgálatainkarrairányultak,hogyazadottmin-

tapoulációnkesetébenaspektrumokravan-ehatásaa
különbözőtermőhelyeknek,különkell-ekezelnünkaz
egyesterültetekrőlszármazómintákat.Afőkomponens
analíziseredményeialapjánelmondható,hogyavizs-
gáltpopulációnemszeparálódikkülöncsoportokra,a
csoportokközöttátfedésekvannak.Akésőbbivizsgá-
latokbanígynemszükségestermőhelyenkéntkülönvá-
lasztaniamintákat.

  Egyedi(1) Összesített(2) 

PC1 PC1 98,44 98,44 

PC2 PC1+PC2   1,48 99,92 

PC3 PC1+PC2+PC3   0,05 99,97 
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