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Standardisation de spectres MIR de lait
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Qu’est ce que le spectre Moyen Infra-rouge?

'absorbance Ax dépend de A et de la composition du lait
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Ar1l

Axr2
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Ar 3

Ar4

Appareils a

SR filtres

A=2930 cm-1 - C-H absorbe > Matiére grasse

A= 1550 cm-1 = N-H absorbe = Proteines

|
N ]
= nwe

Cra-w

0.285866
0.294498
0.297724

0.298366

'g e
D T

Wallonie



YOIIR Qu’est ce que le spectre MIR ? .
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1 échantillon de lait = 1000 valeurs absorbances

4 )

Ar 1 0.285866

A2 0.294498

Ar3 0.297724

Ar4 0.298366

> Ar 5 0.299464

Ar 6 0.303470

A7 0.311647

A ... 0.323713

. Ax 1000 0.337729

A7 o \
Appareils a \ /
transformée

de Fourrier

V A1000 N
A=2930 cm-1 - C-H absorbe > Matiére grasse

A= 1550 cm-1 = N-H absorbe = Proteines
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S OPAR Qu’est ce que le spectre MIR ?
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A1
Ax 2
Ar3
A\ 4
Ar 5
A6
An7
Ax ...
Ax 1000
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0.298366
0.299464
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Absorbance

1 échantillon de lait = 1000 valeurs absorbances

L_\//

Variablas

T T T T T T T T T T T
9759097 1161063 1346215 1531368  1716.521 1901.674  2086.827 2271980 2457133 2642285 2827438

Wavenumbers (cm-1)

A= 2930 cm-1 - C-H absorbe - Matiere grasse

A= 1550 cm-1 = N-H absorbe = Proteines
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- W_OprR Qu’est ce que le spectre MIR ? .

Lien entre spectre MIR du lait
et état de la vache
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bance Log(1/T)
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1000 1200 1400 1600 1800 2000 2200 2400 2600 2800
Wavenumbers (cm-1)

Spectre MIR = reflet dx

composition du lait

L'état de la vache influence la
composition du lait
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W)guivir Qu’est ce que le spectre MIR ? %\
J. Dairy Sci. 90:1761-1766

doi:10.3168/jds.2006-203
© American Dairy Science Association, 2007.

———————————————— Lien évit'jen Screening for Subclinical Ketosis in Dairy Cattle by Fourier
du lait et Transform Infrared Spectrometry

A. P. W. de Roos,*' H. J. C. M. van den Bijgaart,t J. Horlyk.$ and G. de Jong*

*NRS, PO Box 454, 6800 AL Amhem, the Netharlands
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Foss Analytical A/S, PO Box 260, DK-3400 Hillered, Denmark
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Potential use of milk mid-infrared spectra to predict individual
methane emission of dairy cows

F. Dehareng1 "t C. Delfosse'”, E Froidmont?, H. Soyeurt**, C. Martin®, N. Gengler*”,
A. Vanlierde' and P Dardenne
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J. Dairy Sci. 97:1-9
% http://dx.doi.org/10.3168/jds.2014-8214
aq,h __o*” © American Dairy Science Association®, 2014.

Mid-infrared spectrometry of milk as a predictor of energy
intake and efficiency in lactating dairy cows

S. McParland,*' E. Lewis,* E. Kennedy,* S. G. Moore,* B. McCarthy,* M. O’'Donovan,* S. T. Butler,*

§\“ J. E. Pryce,t and D. P. Berry*
: nwe *Teagasc, Animal & Grassland Research and Innovation Center, Moorepark, Fermoy, Co. Cork, Ireland
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Absorbance Log(1/T)
° °

MIR spectre

Analyse de référence

1000 1200 1400 1600 1800 2000 2200 2400 2600 2800
Wavenumbers (cm-1)

AG saturés (g/100ml) =ax + b

1.2

1 Y= -
R? = 0.9945 9/_
0.8

0.6
0.4 /
0.2

Absorbance value
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AG saturés (g/100ml) = 0.0985 + 4.6191 *X, +1.1659*X, +1.4827*X,
+4.1684*X,, +7.3294*X; +9.8991*X,, +11.183*X, +8.0711*X,
+2.1599%X, -0.4619*X,, -1.7876*X; -2.5708*X, -2.8941*X ., -
2.9217*X1, -2.7392*X . -2.2543*X, -1.2677*X,, +0.0676*X .
+1.0762%X 1y +1.3228*X,, +1.0241*X,, +0.536*X,, + 0.0177*X,; -
0.5265*X,, -1.1445*X 55 -1.8178*X 5 +-2.212%X,,, -2.0766*X 5 +-
8.3083*X ., -3.703*X4, +-1.1999*X 4, +-0.5698*X, -0.1674*X 5,
+0.246*X 5, +0.666*X 55 +1.2938*X 5 +2.0946*X 5, -0.0689*X 5, -
1.4774%X 4 -1.7984*X ,, -2.0553*X,,, -2.9338*X,, -4.644*X 5 -6.764*X,,
-8.1475*X ;5 -5.6904*X 4 +2.6657*X,,, +10.9883*X 45+14.4346*X
+13.8878*Xs +10.2135*Xs+4.8464 X, -1.2081 X557 4854 Kem

9636*X 5, +6.4566*X,,,



°Qw.ﬁwf'/[/|f/g Calibrations MIR

Creéation de calibration robustes:
1. Beaucoup de valeurs de références

2. Variabilité (races, systemes,
alimentations...)

Regroupement de données
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commun
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:ZQ"_WWR Problématique

10 spectres de laits identiques :
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400

600

1000

1200
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Equation matiere grasse développée sur machine X

Appliquée sur machine Y

4- L L L L 5 L 4
N= 10
3.5 1y=-0.019098+0.612
> R square= 0.99995
Q Ll Prédiction Y : 2.6% | biais= 1.0452
= RMSE= 1.2073
=
Q
g 2.5 1
= Prédiction X : 4.3%
o 2r
=
—
@ 15 1
a
1- 1
05" : : r r : :

N 0 1 2 3 4 5 6 7
@ Prédictions machine X
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* Pas de possibilité de regrouper
les spectres

* Pas de possibilité de créer des
éguations communes

* Pas de possibilité d’utiliser des
éguations communes

—> Standardisation Spectrale
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Marque A @
Variabilité spectrale ® ®
des 70 machines ® o ®
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°Q_5WFI‘VWR Standardisation - Méthode A

O Machines sélectionnées pour leur Marque A @
stabilité > MASTER @ ®
@
®e
@ @e
@ @ @
e o ©
@
Marque C ® @ @
® o
@ @
® @ @
® @ O ® Marque B
® @
e © @y @
® o
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'Qﬁ*”ffm,g Standardisation - Méthode

Machines sélectionnées pour leur Marque A
stabilité > MASTER
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'f\w}ﬂ”‘*_gpfm,g Standardisation - Méthode <L

Machines sélectionnées pour leur Marque A @
stabilité > MASTER @ ®
@
®e
Master Européen @ @ ®
@ @
Marque C
Marque B
@
“ @)
® o
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:;W}%Upfwyp Standardisation - Méthode <L

Machines sélectionnées pour leur Marque A @
stabilité = MASTER

O
Master Européen s ®

Marque C

Marque B
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'Qﬁgﬁ/vp Standardisation - Méthode

O Machines sélectionnées pour leur
stabilité > MASTER

‘ Master Européen

Marque C
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Marque A

Marque B



'Qﬁ”fm,g Standardisation - Méthode

O Machines sélectionnées pour leur
stabilité > MASTER

‘ Master Européen

‘ Machines standardisées
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Construction des
équations
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Utilisation des
équations
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Standardisation - Méthode

&

L4
AT

‘g 30 Labs
@ 70 Apparatus




'.iw%_gp AR Standardisation - Méthode L

3.5¢ T T L L L F 3.5 T T T T T

3 Master | 3r I
1060 nombres d’ondes ||

0.5(_) 260 460 6(;0 800 1000 1200 -0.50 260 460 660 860 10r00 1200
Slave
889 nombres d’ondes u
Interpolation
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3.5 T T T T T L 0.6

3 Master: .
Transmittance

03, 200 400 600 800 1000 1200 8o 200 200 600 800 1000 1200
Slave: Absorbance u
Transformation
§v> Logarithmique i
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PIECE-WISE DIRECT STANDARDIZATION (PDS)
L' absorbance dans la région r1 (master)

— corrélée a I'absorbance dans Rz (slaves)

« Master » | -

« Slave » f E
e, 1
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Standardisation - Méthode
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PDS
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Objectif 1 : contruction d’équations communes

Equation de prédiction du méthane emis par
les vaches laitieres (A.Vanlierde, 2013)

368 Foss spectra

+ [ﬁ
84 Delta spectra

900 I

— 452 spectrain a
— common format

800 X
& 700
© Reference
E o lues (SF6
O 500 values ( )
= 400 N = 452
g 300 R%c=0,76
n
S 200 SECV=69
100 RPD=1.83 5 4
0 . . . . . . ¢ 2
0 100 200 300 400 500 600 700 800 m%@

Wallonie

Prediction g CH, / day




g %M . . ol
| S Résultats T

Objectif 2 : utilisation d’équations communes

Equation méthane crée sur le

master (marque C) CH4 Master vs. CH4 Slave
600. L L L L L L L L
Appliquée sur slave X ccol- IN=5
. y=-5.90+1.84x
(marque C) NON standardisé RMSE= 200.53

X

Master : 556 g CH4/day

500

1

450

1

Foss X non standardised:
294 g CH4/day

1

400

Prédictions Master

350 -

|
N § £
- nwe 300 C r r r r r r r r I %
15 200 250 300 350 400 450 500 550 600 _j 1’

. . Wallonie
RRRRRR Prédictions Slave




g %Aﬁ_ : , J
| W_oph/WR Résultats -

Objectif 2 : utilisation d’équations communes

Equation méthane crée sur le

maSter (marque C) CH4 Master vs. CH4 Slave

600 F L L L L L T

N=5
y=3.15+0.99x
RMSE= 21.1816

Appliquée sur slave X
(marque C) standardisé

7

550

7

500

7

450

Master : 556 g
CH4/day

400 [~

Prédictions Master

Slave X standardised;
536 g CH4/day

|
N i £
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30 350 400 450 500 550 600 "
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Objectif 2 : utilisation d’équations communes

Equation méthane crée sur le

master (marque C) CH4 Master vs. CH4 Slae
600 L L L L L
Appliquée sur slave Y 550 - @ IN=5
. y= 464.79+0.10x
(marque B) NON standardisé RMSE= 734.90

Q

4; 500 [~ =

M

@ :

(%))}

C 450

-IC; X

= Master : 556 g CH4/da

S w0 aster g /day

| -

a- § Slave Y non standardised: -400 g CH4/day
350 -

|
" 'y
= nwe 300 r r r r r ! R
-600 -400 -200 0 200 400 600 LT
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Objectif 2 : utilisation d’équations communes

Equation méthane crée sur le

master (marque C) CHa Master vs. CH4 Slawe
600 L L L L L
Appliquée sur slave Y I : JN=5
PPIIq o 550 y y= -236.09+1.54)
(marque B) standardisé y RMSE= 37.43

500

1

1

450

400

7

Master : 556 g CH4/day

Prédictions Master

350 Delta Y standardised: 506 g CH4/day
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Langage commun entre tous les appareils, basé sur le
réseau Européen:

v' Regroupement et bases de données de spectres

v Création d’équations communes, plus robustes

v’ Utilisations des équations sur tous les appareils du projet

-> Equations universelles
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U Pour plus d’informations, publication a paraitre : Standardisation of milk mid- %@
infrared spectra from a European dairy network, Journal of Dairy Sciences Wallonie
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