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La adquisicion en el proceso de desarrollo del
modelo de prediccion

El proceso de desarrollo del modelo de prediccion

CELTHERT Control ACP Calibracion Validacion Predicion
de datos
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La adquisicion para predecir variables

Modelo de prediccion Matriz de los espectros (X) Referencias de laboratorio (Y)
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=\ PARTE 1

“ WA ECUIPAMIENTOS DE ADQUISICION DE
VA ESPECTROS EN EL INFRARROJO



En el laboratorio

TANGO espectrometro NIR-TF

<)
BROKER
LS

Fuente NIR : Tungstene
Gama espectral : 11 500 a 4 000 cm™?
Resolucion : <8 cm

Adquisicion : transformacion de Fourier
Sensor : Diode InGaAs

Software de quimiometria : Opus Quant
Proteccion : IP54

Precio in Francia : 59 k€ (~80 kUSD)




En el laboratorio

DS2500 Solid Analyzer

L) Metrohm

Fuente NIR : Tungstene

Gama espectral : 400 a 2 500 nm

Resolucion : 0.5 nm —
Adquisicion : reflexion difusa DRIFTS

Sensor : sulfuro de silicio y plomo

Software de quimiometria : Vision

\3

Proteccion : IP65
Precio in Francia : 84 k€ (~100 kUSD) 2




En el laboratorio

NIRS™ DS2500

FOSS -
Fuente NIR : Tungstene

Gama espectral : 400 a 2 500 nm

Resolucion : 0.5 nm

Adquisicion : reflexion difusa DRIFTS

Sensor : sulfuro de silicio y plomo g
Software de quimiometria : Foss Calibrator

Proteccion : IP65 [s »]

Precio in Francia : 70 k€ (~90 kUSD)



En el campo

LabSpec® 4ASD alta resolucion

Fuente NIR : halogena

Gama espectral : 350 a 2 500 nm
Resolucion : 3 hasta 6 nm
Adquisicion : reflexion difusa DRIFTS

Sensor : Diode InGaAs

Software de guimiometria : -




En el campo

Agilent 4300 Handheld FTIR Spectrometer VI

Gama espectral : 4500—-650 cm™

Resolucion : 4 hasta 16 cm™

Adquisicion : reflexion difusa DRIFTS, Attenuated
Total Reflectance ATR

Precio in Francia : 37 k€ (~50 kUSD)




=\ PARTE 2

PROCESO DE PREPARACION Y
g ADQUISICION : DEL CAMPO HASTA LOS
& ESPECTROS




El proceso de adquisicion de espectros con
NIR or MIR de laboratorio

Las etapas hasta la adquisicion de espectros

Adquisicion
de datos

Col trol ACP
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El proceso de adquisicion de espectros con
NIR or MIR de laboratorio

Las etapas hasta la adquisicion de espectros




Adquirir las muestras en el campo




Adquirir las muestras en el campo




Adquirir las muestras en el campo
| A, T A




Adquirir las muestras en el campo




Adquirir las muestras en el campo

Puntos de vigilancia para bien medir los stocks de carbono

Qi — ClDlEl(l — Gt)

Q, : stock de carbono de la capa i (gC/m3) Fuentes mayores de inexactitud
C. : contenido en C (gC/g)

D, : densidad aparente (Mg/m?3) Volumen bien definido -> uso de cilindro

E; : espesor de la capaide suelo(m) — . Espesor de la capa bien definida
G, : pedegrosidad (> 2 mm)




El proceso de adquisicion de espectros con
NIR or MIR de laboratorio

Las etapas hasta la adquisicion de espectros




Secar las muestras en el laboratorio

El suelo, una matriz muy especial

 Mucha humedad (enlace H-OH - 1900 nm) => « ruido » en los espectros

Secado al aire
Secado al horno (40 °C durante 24 h) +++



El proceso de adquisicion de espectros con
NIR or MIR de laboratorio

Las etapas hasta la adquisicion de espectros




Tamizar y aplastar las muestras

El suelo, una matriz muy especial

* Diversidad de granulometria

Tamiz (2 mm)

NIR Aptlastamiento {02 mm)— 2a6 replicas

Bartheés et al. (2006) https://journals.sagepub.com/doi/10.1255/jnirs.686€




El proceso de adquisicion de espectros con
NIR or MIR de laboratorio

Las etapas hasta la adquisicion de espectros

quimiometria



El proceso de adquisicion de espectros con
NIR or MIR de campo

Las etapas hasta la adquisicion de espectros

Adquisicion
de datos

Col trol ACP

===




Adquirir las muestras en el campo




Adquirir los espectros en el campo




Laboratorio versus campo

Adquisicion en laboratorio Adquisicion en campo

+ precision + tiempo
+ repetabilidad + logistica con muestras
+ posibilidad de re-hacer medicion o + mutualizacion del espectrometro

medicion analitica (referencia)
= tiempo = precision

= disponibilidad de espacio = costo del equipamiento



RESUMEN

Una diversidad de equipamientos de alta

cualidad (robustos)
Bien definir las necesidades antes de
escoger entre un modelo de laboratorio o

de campo
La gestion de los datos y base de datos es

esencial en espectroscopia
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