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FAANYAGOK FT-IR SPEKTRUM ALAPÚ OSZTÁLYOZÁSA KEMOMETRIÁS 
MÓDSZEREKKEL 

 
NÉMETH ZSOLT ISTVÁN, KISS PÉTER ÁRON, RÁKOSA RITA 

Soproni Egyetem, Erdőmérnöki Kar, Kémiai Intézet 
nemeth.zsolt@uni-sopron.hu 

 
Bevezetés 
 
A Fourier-transzformációs infravörös spektrometria (FT-IR) az egyik legszélesebb körben al-
kalmazott analitikai eljárás a molekuláris szerkezet meghatározására. A méréstechnika fejlődé-
sével, a diffúz reflexiós, illetve a totálreflexiós (ATR) kiegészítő egységek megjelenésével az 
anyag felületi rétegéről nyerhető információ vált meghatározóvá. Az ATR reflexiós spektro-
metria lehetővé teszi a faanyag gyors és mintaelőkészítés nélküli vizsgálatát. A rutinszerű pro-
tokollok kidolgozásához szükség van a fafurnér minták spektrális sajátságát befolyásoló tulaj-
donságok feltérképezésére és optimálására. 
A faanyag egy összetett, makromolekulás rendszer, a felépítő komponensek jellege, aránya ha-
tározza meg a tulajdonságokat. A faanyag kémiai összetevőinek az anyagi minőségei és meny-
nyiségei leképződnek az FT-IR spektrumban. A spektrum mintázatát az IR aktív molekularé-
szek, funkciós csoportok (metil-, metilén-, karbonil-, karboxil-, észter-csoportok, aromás 
gyűrű, kettős kötések stb.) fényelnyeléseinek eredője határozza meg. A faanyag összetettsége 
miatt viszont a karakteres elnyelési csúcsok jelentősen átfednek egymással. Kemometriás adat-
értékelési eljárásokat alkalmazva azonban lehetővé válik az IR spektrumok fajspecifikusságra 
utaló rejtett információ tartalmának feltárása (CHEN et al. 2010; TRAORÉ et al.  2016). 
A különböző faanyag típusok infravörös spektrumokon alapuló sokváltozós értékelésére fő-
komponens elemzést alkalmaztunk. A faanyag spektrumok főkomponens analízisének eredmé-
nyeire csoportelemzési értékelést hajtottunk végre. A domináns főkomponensek terében a fafaj 
szerinti csoportosulásokat, faanyag-osztályokat a fuzzy elemzés filozófiáján alapuló osztá-
lyokba tartozási valószínűségekkel, valamint Wilks-lambda értékekkel jellemeztük.   
 
Vizsgálati anyag és módszer 
 
Fafurnér minták: juhar, kőris, tölgy, erdei fenyő, bükk, cseresznye faanyagból 80x20x3 mm 
méretű próbatestek (Soproni Egyetem, Faanyagtudományi Intézet) 
FT-ATR-IR spektrométer: Shimadzu IRAffinity-1 + HATR 10 (ZnSe). Prímér spektrum: 49 db 
szkennelt spektrum átlaga (4000-670 cm-1), apodizáció: Happ-Genzel, felbontás: 1 cm-1, szoft-
ver: IRsolution 1.60. 
Spektrum-előkészítés: (a) prímér spektrumok atmoszférikus korrekciója (CO2, H2O okozta 
fényelnyelési csúcsok utólagos eltávolítása), (b) simítás 5 cm-1 felbontásra, (c) a sokváltozós 
értékelésekhez a spektrumok 750 és 1800 cm-1 tartományára való szűkítése (d) normalizálási 
eljárásként SNV transzformáció.  
Adatértékelés: a leszűkített tartományú simított és SNV transzformált spektrumokon főkompo-
nens-elemzés (PCA) 
 
Vizsgálati eredmények 
 
Az adatelőkészítési eljárásokat követően a spektrumokon főkomponens-elemzést (PCA) haj-
tottunk végre. A spektrumok mátrixának PCA felbontásával a minták többdimenziós abszor-
bancia térben jelentkező pontjait a PCA főkomponenseiknek többdimenziós terében képezzük 
le. Az adathalmaz hasznos információtartalmát meghatározó főkomponens számot az MCD 
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(mean coefficients of determination) mátrix-skalár függvény indikátorral határoztuk meg (NÉ-
METH ÉS RÁKOSA 2018).  A fafurnér minták besorolását kifejező determinisztikus főkomponen-
sek száma 5-nek adódott, amelyek a teljes varianciának több mint 80 %-át magyarázzák. Ennek 
köszönhetően kellő mértékűre csökkenthető a dimenziószám, ami az adatkezelést és értékelést 
jelentősen egyszerűsíti. 
A determinisztikus főkomponensek tere felhasználható csoportelemzésre. A kétdimenziós un. 
„score plot” ábrák betekintést engednek a minták térbeli csoportosulásaiba, ahol az egyes min-
tákat (a spektrumokat) pontok jelképezik. A minták közötti hasonlóságokat, illetve különböző-
ségeket az egymáshoz viszonyított távolságok fejezik ki. Már a kétdimenziós, kisebb magyará-
zott varianciájú „score plot” ábrán is megfigyelhető a különböző furnér mintáknak a síkbeli 
elkülönülése (1. ábra). 
 

 
1. ábra: Fafurnér spektrumok PCA felbontásának „score-plot” ábrája 

 
A domináns főkomponensek ötdimenziós terében, figyelembe véve az azonos típusú furnér 
minták térbeli pozíciójában jelentkező korrelációs viszonyokat, a kétdimenziós „score plot” áb-
rákon jelentkező csoportosulásoknál sokkal jobb csoport elkülönülések kaphatók. A csoporto-
kon belüli korrelációkat kovariancia mátrixokkal jellemezve előállíthatóak a furnér objektumok 
csoport-középpontjaiktól mért Mahalanobis-távolságai, amelynek bázisán az egyes objektumok 
csoportosulásai a többdimenziós terekben egyértelműbben jellemezhetők, ill. értékelhetők. 
A fuzzy (c-közép) csoportosítás funkcióját kölcsönözve, olyan egyedi megoldást alkalmaztunk 
a furnér csoportjaink elkülönülésének értékelésénél, amelyben a kiindulási csoportok közép-
pontja az értékelés során rögzített pozíciójú marad. Ezzel a megoldással a teljes furnér adathal-
mazon belül az egyes furnér típusok (osztályok) egymáshoz viszonyított, többdimenziós térbeli 
elhelyezkedéséről kapunk képet a fuzzy elemzés csoportokba való tartozási valószínűségeinek 
kiszámítása alapján. 
Képeztük az egyes fafajok főkomponensenkénti középértékeit, majd meghatároztuk az összes 
osztály kovariancia mátrixát. Mahalanobis-távolságok alapján megadtuk a fuzzy súlyértékeket 
minden egyes objektumra, ami az objektumok egyes csoportokhoz való tartozásának valószí-
nűségét adja. Ha összeadjuk egy objektum osztályonkénti súlyértékeit, akkor szükségesen 1-et 
kapunk, ami azt fejezi ki, hogy az adott objektum (furnér) biztosan valamelyik csoporthoz tar-
tozó.  A súlyértékek ideális esetben a saját osztályukba sorolják be az objektumokat, maximális, 
tehát 1-es valószínűséggel. Az ismertetett eljárás algoritmizálását és futtatását saját készítésű 
Scilab algoritmussal valósítottuk meg. Az értékelések eredményeit az I. táblázat tartalmazza. 
Az eljárás szerint három minta nem megfelelő osztályba lett besorolva, illetve még 8 esetben 
kaptunk alacsonyabb (40 % és 60 % közötti) osztályhoz tartozási valószínűséget. 
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1. táblázat: Osztályhoz tartozási valószínűségek 
Szálirányú 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 
Kőris 1 0,011 0,765 0,156 0,059 0,009 0,001 
Kőris 3 0,012 0,614 0,336 0,019 0,016 0,003 
Kőris 4 0,004 0,92 0,051 0,022 0,003 0 
Kőris 6 0,001 0,788 0,029 0,001 0,002 0,179 
Kőris 7 0,174 0,479 0,3 0,022 0,015 0,01 
Kőris 8 0,012 0,527 0,039 0,081 0,328 0,012 
Tölgy 1 0 0 1 0 0 0 
Tölgy 2 0 0,002 0,98 0,002 0,003 0,013 
Tölgy 3 0 0 1 0 0 0 
Tölgy 4 0 0 0,998 0 0 0,002 
Tölgy 5 0 0 0,999 0 0 0,001 
Tölgy 6 0 0 0,995 0 0,001 0,004 
Tölgy 7 0 0 0,994 0,001 0 0,005 
Tölgy 8 0,008 0,11 0,189 0,687 0,003 0,003 
Erdei fenyő 1  0,013 0,053 0,312 0,612 0,003 0,007 
Erdei fenyő 2 0,03 0,125 0,224 0,61 0,004 0,007 
Erdei fenyő 3 0,007 0,013 0,01 0,602 0,011 0,359 
Erdei fenyő 4 0,006 0,097 0,133 0,56 0,082 0,123 
Erdei fenyő 5 0,003 0,004 0,03 0,859 0,002 0,103 
Erdei fenyő 6 0,001 0,007 0,308 0,649 0,002 0,033 
Erdei fenyő 7 0,003 0,002 0,004 0,074 0,002 0,915 
Erdei fenyő 8 0,017 0,043 0,022 0,886 0,014 0,018 
Bükk 1 0 0,031 0,369 0,005 0,591 0,004 
Bükk 2 0 0,007 0,306 0,001 0,675 0,01 
Bükk 3 0,001 0,137 0,361 0,008 0,49 0,003 
Bükk 4 0 0,082 0,02 0,002 0,886 0,011 
Bükk 5  0 0,013 0,276 0,001 0,707 0,002 
Bükk 6 0,002 0,562 0,102 0,005 0,315 0,014 
Bükk 7  0,011 0,15 0,078 0,012 0,66 0,09 
Bükk 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 tartozási valószínűségek mellett a csoport-középpontok egymáshoz való közelsé-
geit a főkomponensek terében a páronkénti osztály specifikus Wilks-lambda értékekkel jelle-
meztük: 
ߣ ′ݏ݈ܹ݇݅ ݏݑ݂݇݅݅ܿ݁݌ݏ ݕá݈ݐݖݏ݋   =  ∑ ∑ (௫೔,ೕି௫̅೔ೕ೔ )మ

∑ ∑ (௫೔,ೕି௫̅ೖೕೖ )మ , ahol 

xi,j az i-edik osztály j-edik eleme és ̅ݔ௜ ,  ௞ i-edik, illetve k-adik osztály centruma. Abban azݔ̅
esetben, ha a Wilks-lambda értékek 1-hez közeliek, akkor az osztályok centrumai egymáshoz 
közel helyezkednek el, ha az értékeik zérushoz közeliek, akkor a furnér csoportok középpontjai 
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egymástól távol esnek. A csoportpáronkénti Wilks-lambda értékeket a 2. táblázat tartalmazza. 
A táblázatban, oszloponként az adott furnér mintáinak (objektumainak) a saját centrumoknak a 
különböző centrumokhoz viszonyított Wilks-lambda értékei találhatók.  
 

2. táblázat: Osztály specifikus Wilks-lambda értékek 

Szálirányú Juhar Kőris Tölgy Erdei fenyő Bükk Cseresznye 
Juhar centrum 1 0,0489 0,1333 0,0299 0,0932 0,1271 
Kőris centrum 0,1093 1 0,4129 0,1898 0,3145 0,0717 
Tölgy centrum 0,0044 0,0129 1 0,0218 0,0166 0,0766 
Erdei fenyő centrum 0,1126 0,1594 0,2526 1 0,0957 0,3165 
Bükk 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 táblázat adataiból megállapítható, hogy az összes Wilks-lambda érték 0,5 alatti. A legna-
gyobb értékűek a tölgy-kőris és a tölgy-bükk összevetéseknél jelentkeznek, ami azt jelenti, 
hogy ezeknek a csoportoknak a középpontjai vannak a főkomponenstérben a legközelebb egy-
máshoz. Mindezek ellenére a csoportok objektumainak saját csoportjaikba való tartozási való-
színűségei magas értékűek (lásd I. táblázat), ami jelzi, hogy a tölgy-kőris és tölgy-bükk csopor-
tok a tulajdonságtérben viszonylag jól elkülönülnek egymástól.  A bükk és kőris osztályok is 
átfednek egymással. A közel azonos Wilks-lambda értékek (0,3674, illetve 0,3145) alapján felté-
telezhető, hogy van közös része a két osztálynak. Ezt megerősíti, hogy a súlyértékek alapján 
egy bükk objektum átsorolódott a kőris osztályba. 
 
Összefoglalás 
 
Az egyes fafajok specifikus kémiai összetétele visszatükröződik az FT-IR spektrumokban is. 
Fafurnér minták spektrumainak kemometriás értékelésével igazoltuk az FT-IR spektrometria 
alkalmazhatóságát fafajok spektrális alapú megkülönböztetésére. A PCA főkomponensek score 
plot ábrái alapján megállapítható az elkülönülés az egyes csoportok között. Hatékonyabb osz-
tályozás a mintaszám növelésével érhető el. A főkomponens elemzés alkalmazása és a totálref-
lexiós FT-IR spektrometriának optimálása fafurnér spektrumokra utat nyit az FT-IR spektru-
mokat magában foglaló sokváltozós kalibrációk kimunkálására, amelyekkel potenciális lehető-
ség adódik néhány faanyagtulajdonság becslésére. 
 
Köszönetnyilvánítás: A kutató munka a „Fenntartható Nyersanyag-gazdálkodási Tematikus Hálózat – 
RING 2017” című, EFOP-3.6.2-16-2017-00010 jelű projekt részeként a Széchenyi 2020 program kere-
tében az Európai Unió támogatásával, az Európai Szociális Alap társfinanszírozásával valósult meg. 
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