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FAANYAGOK FT-IR SPEKTRUM ALAPU OSZTALYOZASA KEMOMETRIAS
MODSZEREKKEL

NEMETH ZSOLT ISTVAN, KIsS PETER ARON, RAKOSA RITA
Soproni Egyetem, Erdémérndki Kar, Kémiai Intézet
nemeth.zsolt@uni-sopron.hu

Bevezetés

A Fourier-transzformdacios infravords spektrometria (FT-IR) az egyik legszélesebb korben al-
kalmazott analitikai eljaras a molekuléris szerkezet meghatarozasara. A méréstechnika fejlodé-
sével, a diffuz reflexios, illetve a totalreflexidos (ATR) kiegészitd egységek megjelenésével az
anyag feliileti rétegérdl nyerhetd informécid valt meghatarozova. Az ATR reflexios spektro-
metria lehetdve teszi a faanyag gyors és mintaeldkészités nélkiili vizsgalatat. A rutinszer(i pro-
tokollok kidolgozasahoz sziikség van a fafurnér mintak spektralis sajatsagat befolyasolo tulaj-
donsagok feltérképezésére és optimalasara.

A faanyag egy Osszetett, makromolekulas rendszer, a felépité komponensek jellege, aranya ha-
tarozza meg a tulajdonsagokat. A faanyag kémiai 6sszetevOinek az anyagi mindségei s meny-
nyiségei leképzddnek az FT-IR spektrumban. A spektrum mintazatat az IR aktiv molekularé-
szek, funkcids csoportok (metil-, metilén-, karbonil-, karboxil-, észter-csoportok, aromas
gylirii, kettds kotések stb.) fényelnyeléseinek ereddje hatdrozza meg. A faanyag Osszetettsége
miatt viszont a karakteres elnyelési csticsok jelentdsen atfednek egymassal. Kemometrids adat-
értékelési eljarasokat alkalmazva azonban lehetdvé valik az IR spektrumok fajspecifikussagra
utalo rejtett informacio tartalmanak feltarasa (CHEN et al. 2010; TRAORE et al. 2016).

A kiilonb6z6 faanyag tipusok infravords spektrumokon alapuld sokvaltozos értékelésére f6-
komponens elemzést alkalmaztunk. A faanyag spektrumok fokomponens analizisének eredmé-
nyeire csoportelemzési értékelést hajtottunk végre. A dominans fékomponensek terében a fafaj
szerinti csoportosuldsokat, faanyag-osztalyokat a fuzzy elemzés filozofidjan alapuld oszta-
lyokba tartozasi valosziniiségekkel, valamint Wilks-lambda értékekkel jellemeztiik.

Vizsgalati anyag és modszer

Fafurnér mintdk: juhar, koris, tolgy, erdei fenyd, biikk, cseresznye faanyagbdl 80x20x3 mm
méreti probatestek (Soproni Egyetem, Faanyagtudomanyi Intézet)

FT-ATR-IR spektrométer: Shimadzu IRAffinity-1 + HATR 10 (ZnSe). Primér spektrum: 49 db
szkennelt spektrum atlaga (4000-670 cm™'), apodizacio: Happ-Genzel, felbontas: 1 cm!, szoft-
ver: IRsolution 1.60.

Spektrum-elokészités: (a) primér spektrumok atmoszférikus korrekcioja (CO2, H,O okozta
fényelnyelési cstcsok utdlagos eltdvolitdsa), (b) simitds 5 cm™ felbontésra, (c) a sokvaltozos
értékelésekhez a spektrumok 750 és 1800 cm! tartomdanyara valé sziikitése (d) normalizalasi
eljarasként SNV transzformacio.

Adatértékelés: a lesziikitett tartomanyu simitott és SNV transzformalt spektrumokon fékompo-
nens-elemzés (PCA)

Vizsgalati eredmények
Az adatel6készitési eljarasokat kdvetden a spektrumokon fékomponens-elemzést (PCA) haj-
tottunk végre. A spektrumok matrixanak PCA felbontasaval a mintdk tobbdimenzios abszor-

bancia térben jelentkezd pontjait a PCA fékomponenseiknek tobbdimenzids terében képezziik
le. Az adathalmaz hasznos informdaciotartalmat meghatarozo fokomponens szamot az MCD
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(mean coefficients of determination) matrix-skalar fiiggvény indikatorral hataroztuk meg (NE-
METH ES RAKOSA 2018). A fafurnér mintak besorolasat kifejez6 determinisztikus fékomponen-
sek szama 5-nek adddott, amelyek a teljes variancidnak tobb mint 80 %-4t magyaradzzak. Ennek
koszonhetoen kell6 mértékiire csokkentheto a dimenzidoszam, ami az adatkezelést és értékelést
jelentdsen egyszertsiti.

A determinisztikus fokomponensek tere felhasznalhato csoportelemzésre. A kétdimenzids un.
»score plot” abrak betekintést engednek a minték térbeli csoportosuldsaiba, ahol az egyes min-
takat (a spektrumokat) pontok jelképezik. A mintak kozotti hasonldsagokat, illetve kiillonbozo-
ségeket az egymashoz viszonyitott tavolsagok fejezik ki. Mar a kétdimenzios, kisebb magyara-
zott varianciaju ,,score plot” ébran is megfigyelhetd a kiilonb6z6 furnér mintaknak a sikbeli
elkiiloniilése (1. abra).

Score plot (1-2)
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1. abra: Fafurnér spektrumok PCA felbontasanak ,,score-plot” abrdja

A dominans fékomponensek Otdimenzids terében, figyelembe véve az azonos tipusu furnér
rakon jelentkezd csoportosuldsoknal sokkal jobb csoport elkiiloniilések kaphatdk. A csoporto-
kon beliili korrelacidkat kovariancia matrixokkal jellemezve eldallithatoak a furnér objektumok
csoport-kozéppontjaiktol mért Mahalanobis-tavolsagai, amelynek bazisan az egyes objektumok
csoportosulédsai a tobbdimenzids terekben egyértelmiibben jellemezhetok, ill. értékelhetok.

A fuzzy (c-kozép) csoportositas funkcidjat kolesondzve, olyan egyedi megoldast alkalmaztunk
a furnér csoportjaink elkiiloniilésének értékelésénél, amelyben a kiindulasi csoportok koézép-
mazon beliil az egyes furnér tipusok (osztalyok) egymashoz viszonyitott, tobbdimenzios térbeli
elhelyezkedésérdl kapunk képet a fuzzy elemzés csoportokba vald tartozasi valoszinliségeinek
kiszamitasa alapjan.

Képeztiik az egyes fafajok fokomponensenkénti kozépértékeit, majd meghataroztuk az 6sszes
osztaly kovariancia matrixat. Mahalanobis-tdvolsagok alapjan megadtuk a fuzzy stlyértékeket
minden egyes objektumra, ami az objektumok egyes csoportokhoz valo tartozasanak valdszi-
nliségét adja. Ha dsszeadjuk egy objektum osztalyonkénti sulyértékeit, akkor sziikségesen 1-et
kapunk, ami azt fejezi ki, hogy az adott objektum (furnér) biztosan valamelyik csoporthoz tar-
tozd. A sulyértékek idealis esetben a sajat osztalyukba soroljak be az objektumokat, maximalis,
tehat 1-es valoszinliséggel. Az ismertetett eljaras algoritmizalasat és futtatasat sajat készitésu
Scilab algoritmussal valdsitottuk meg. Az értékelések eredményeit az 1. tdblazat tartalmazza.
Az eljaras szerint harom minta nem megfeleld osztalyba lett besorolva, illetve még 8 esetben
kaptunk alacsonyabb (40 % ¢s 60 % kozotti) osztalyhoz tartozasi valosziniliséget.
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1. tablazat: Osztalyhoz tartozasi valosziniiségek

Szaliranyu 1. csoport | 2. csoport |3. csoport |4.csoport |5.csoport |6.csoport
Juhar 1 0,816 0,021 0,126 0,008 0,018 0,01
Juhar 2 0,97 0,005 0,013 0,006 0,005 0,001
Juhar 3 0,653 0,015 0,036 0,06 0,035 0,2
Juhar 4 0,826 0,038 0,052 0,056 0,023 0,005
Juhar 5 0,901 0,001 0,011 0 0,002 0,084
Juhar 6 0,918 0,001 0,009 0 0,004 0,068
Juhar 7 0,957 0,002 0,023 0,001 0,004 0,013
Juhar 8 0,993 0 0,003 0 0 0,004
Koéris 1 0,011 0,765 0,156 0,059 0,009 0,001
Koéris 3 0,012 0,614 0,336 0,019 0,016 0,003
Koris 4 0,004 0,92 0,051 0,022 0,003 0
Kdéris 6 0,001 0,788 0,029 0,001 0,002 0,179
Kdéris 7 0,174 0,479 0,3 0,022 0,015 0,01
Koris 8 0,012 0,527 0,039 0,081 0,328 0,012
Tolgy 1 0 0 0 0 0
Tolgy 2 0 0,002 0,002 0,003 0,013
Tolgy 3 0 0 0 0 0
Tolgy 4 0 0 0 0 0,002
Tolgy 5 0 0 0 0,001
Tolgy 6 0 0 0,001 0,004
Tolgy 7 0 0 0 0,005
Tolgy 8 0,008 0,11 0,189 0,003 0,003
Erdei fenyé 1 0,013 0,053 0,312 0,003 0,007
Erdei fenyé 2 0,03 0,125 0,224 0,004 0,007
Erdei fenyé 3 0,007 0,013 0,01 0,011 0,359
Erdei feny6 4 0,006 0,097 0,133 0,123
Erdei feny6 5 0,003 0,004 0,03 0,103
Erdei feny6 6 0,001 0,007 0,308 0,002 0,033
Erdei fenyé 7 0,003 0,002 0,004

Erdei feny6 8 0,017 0,043 0,022 0,014 0,018
Biikk 1 0 0,031 0,369 0,005 0,591 0,004
Biikk 2 0 0,007 0,306 0,001 0,675 0,01
Biikk 3 0,001 0,137 0,361 0,008 0,49 0,003
Biikk 4 0 0,082 0,02 0,002 0,886 0,011
Biikk 5 0 0,013 0,276 0,001 0,707 0,002
Biikk 6 0,002 0,562 0,102 0,005 0,315 0,014
Biikk 7 0,011 0,15 0,078 0,012 0,66 0,09
Biikk 8 0,004 0,199 0,062 0,069 0,517 0,149
Cseresznye 1 0,482 0,002 0,012 0,005 0,008 0,491
Cseresznye 2 0,01 0,001 0,003 0,001 0,007 0,977
Cseresznye 3 0,001 0 0 0,002 0,004 0,993
Cseresznye 4 0,001 0,004 0,007 0 0,002 0,987
Cseresznye 5 0,001 0,003 0,059 0,018 0,002 0,916
Cseresznye 6 0,004 0,031 0,008 0,041 0,122 0,794

A csoportba tartozasi valosziniiségek mellett a csoport-kozéppontok egymashoz valo kozelsé-
geit a fokomponensek terében a paronkénti osztaly specifikus Wilks-lambda értékekkel jelle-
meztiik:

: =220 )
a ST e
xi; az i-edik osztaly j-edik eleme és ,  i-edik, illetve k-adik osztily centruma. Abban az

esetben, ha a Wilks-lambda értékek 1-hez kozeliek, akkor az osztalyok centrumai egyméshoz
kozel helyezkednek el, ha az értékeik zérushoz kozeliek, akkor a furnér csoportok kézéppontjai
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egymastol tavol esnek. A csoportparonkénti Wilks-lambda értékeket a 2. tdblazat tartalmazza.
A tablazatban, oszloponként az adott furnér mintainak (objektumainak) a sajat centrumoknak a
kiilonb6z6 centrumokhoz viszonyitott Wilks-lambda értékei talalhatok.

2. tablazat: Osztaly specifikus Wilks-lambda értékek

Szaliranyu Juhar Koéris Tolgy | Erdei fenyo Biikk Cseresznye
Juhar centrum 1 0,0489 0,1333 0,0299 0,0932 0,1271
Kéris centrum 0,1093 1 0,4129 0,1898 0,3145 0,0717
Tolgy centrum 0,0044 0,0129 1 0,0218 0,0166 0,0766
Erdei fenyé centrum 0,1126 0,1594 0,2526 1 0,0957 0,3165
Biikk centrum 0,0400 0,3674 0,4372 0,1007 1 0,1260
Cseresznye centrum 0,1025 0,0649 0,0953 0,0702 0,1563 1

A tablazat adataibol megallapithatd, hogy az 0sszes Wilks-lambda érték 0,5 alatti. A legna-
gyobb értékliek a tolgy-koris és a tolgy-biikk Gsszevetéseknél jelentkeznek, ami azt jelenti,
hogy ezeknek a csoportoknak a kozéppontjai vannak a fékomponenstérben a legkozelebb egy-
mashoz. Mindezek ellenére a csoportok objektumainak sajat csoportjaikba val6 tartozasi valo-
szinliségei magas értékiiek (1asd I. tdblazat), ami jelzi, hogy a t6lgy-koris és tolgy-biikk csopor-
tok a tulajdonsagtérben viszonylag jol elkiiloniilnek egymastol. A biikk és koris osztalyok is
atfednek egymassal. A kozel azonos Wilks-lambda értékek (0,3674, illetve 0,3145) alapjan felté-
telezhetd, hogy van kozos része a két osztalynak. Ezt megerdsiti, hogy a sulyértékek alapjan
egy biikk objektum atsorolddott a koris osztalyba.

Osszefoglalas

Az egyes fafajok specifikus kémiai Gsszetétele visszatiikr6zddik az FT-IR spektrumokban is.
Fafurnér mintak spektrumainak kemometrias értékelésével igazoltuk az FT-IR spektrometria
alkalmazhatdsagat fafajok spektralis alaptt megkiilonboztetésére. A PCA fékomponensek score
plot abréi alapjan megallapithat6 az elkiiloniilés az egyes csoportok kdzott. Hatékonyabb osz-
talyozas a mintaszam novelésével érhetd el. A fokomponens elemzés alkalmazasa €s a totalref-
lexios FT-IR spektrometridnak optimalasa fafurnér spektrumokra utat nyit az FT-IR spektru-
mokat magaban foglald sokvaltozds kalibraciok kimunkaélasara, amelyekkel potencialis lehetd-
ség adodik néhany faanyagtulajdonsag becslésére.

Koszonetnyilvanitds: A kutaté munka a ,,Fenntarthaté Nyersanyag-gazdalkodasi Tematikus Hal6zat —
RING 2017” cimii, EFOP-3.6.2-16-2017-00010 jeli projekt részeként a Széchenyi 2020 program kere-
tében az Europai Unio tamogatasaval, az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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