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Fourier-transzformacios kozép-infravoros spektroszkopia alapu
szervesanyag-tartalom becslés tabla szinti
reprezentativitas-vizsgalata kemometriai modszerekkel
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Bevezetés

A talaj egy rendkiviil komplex fizikai, kémiai és biologiai és Okoldogiai
folyamatokkal jellemezhet6 rendszer, 6sszefiiggéseinek részletes ismerete tobb okbol
is kiemelten fontos (TAN, 1982). Amellett, hogy bolygonk szabadfoldi
mezOgazdasaganak, igy az élelmiszerlancnak alapja, a globdlis szénkdrforgésban is
meghatarozé szerepet tolt be (RAMESH et al, 2019; LAL, 2013). Az egyes
talajparaméterek valos idejii, pontos felmérése elengedhetetlen a benniik zajlo
folyamatok megfeleld értelmezése érdekében. Ezt célozzédk a rendelkezésre allo
talajtérképek, valamint a talajtérképezési moddszertan fejlesztésével foglalkozo
szamos hazai tudomanyos munka is (DOBOS et al., 2010, 2011, 2014, 2019; PASZTOR
et al., 2010, 2013, 2014, 2015, 2019). A precizidés gazdalkodas, valamint a
kornyezetmodellezés jovObeni térnyerésében kulcsszerepe van a talajokrol
rendelkezésre all6 informacié mennyiségének €s mindségének.

A talaj funkcioinak fenntarthatéosdga szempontjabol meghatarozo szerepet tolt
be annak szerves anyaga (WEIL & BRADY, 2017). A talaj aktiv kibocsatoként és
elnyeléként is jelentds eleme a globalis szénkorforgasnak, e mellett a talajmiivelésen
keresztiil beavatkozasi lehetéségeink is nyilnak (CHENU et al., 2019). A talajoknak a
szénkorforgasban betdltott meghatarozo szerepe miatt (LAL, 2010, 2017; LAL et al.,
2015) a szervesszén talajmiiveléssel torténd megkotését szamos nemzetk6zi program
(CIRCASA, 4p1000, CCI projektek, FCCT) is szorgalmazza. Ezért a talaj
szervesszEén viszonyainak megismerése, annak pontos feltérképezése elengedhetetlen
egy szénmegOrzEsi stratégia kialakitdsdhoz, ellendrzéséhez. Az ehhez sziikséges,
nagyobb 1éptékii (0,2-2 km?) talajtérképezést megel6zden elsdként a térképezési
modszertan fejlesztése és kisebb 1éptékben (0,01-0,2 km?) torténd tesztelése
sziikséges (PASZTOR et al., 2017; SZATMARI & PASZTOR, 2019; SZATMARI et al.,
2019).

Minden szervesanyag-tartalom térkép alapjat tovabbra is az adott teriiletre
vonatkozdan reprezentativ pontokrol szdrmazé és megfeleld analitikai modszerrel
vizsgalt talajmintadk alkotjdk. A talajmintavételezés hagyomanyos modszerei
kozvetlen, megbizhaté adatokat szolgaltatnak, azonban id6- és koltségigényesek,
nagy teriiletet érintd talajtérképezés soran jelents anyagi forrasokat igényelhetnek
(SzABO et al., 2005). Bar a hagyomanyos modszertan a jovoben is varhatdan alapjat
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fogja képezni a talajviszonyok felmérésének, a térképezés modszertana jelentds
fejlédésen ment keresztiil az utobbi két évtizedben (DOBOS et al., 2007; SZATMARI
& PASZTOR, 2016, 2019). A nagyobb Iéptékii talajtérképezésben jelentds elorelépést
eredményezett a tavérzékelési modszerek fejlédése (VISCARRA ROSSEL &
ADAMCHUK, 2013; DEERY et al., 2014). Az alkalmazott geostatisztikai modellek
hozzajarulnak a mintavételi stratégia optimalizalasahoz, ezaltal csokkentik az adott
terliletr6l sziikséges talajmintak szamat, illetve maximalizaljadk a meglévo
talajmintakbol levonhaté kovetkeztetések mértékét. (PAHLAVAN RAD et al., 2014;
SZATMARI et al., 2015). A miiholdak altal és a dronokkal készitett felvételekbdl
szarmaz6 hatalmas mennyiségii képi adat felhasznaldsanak koszonhetéen, a modern
moédszerekkel késziilt térképek joval nagyobb szamban lettek elérhetdk. Ezen
technolégiak hatdsara a nagy méretaranyu (regionalis 1éptékii) talajtérképek
készitéséhez és fejlesztéséhez felhasznalt anyagi er6forrasok mindekozben jelentésen
csokkenhettek (BALLABIO et al., 2016). Mindemellett kisebb 1éptékben, nagyobb
adatstiriség mellett eltéré szempontok szerint torténik az adatok értékelése, igy a
precizids gazdalkodéas alapjat jelentd tabla szintli talajtérképek készitése is. Az
elérhet6 nagyobb adatsiirliségnek koOszonhetéen jobban vizsgalhatok az
Osszefiiggések a hagyomanyos, illetve a kdzvetett vizsgalati modszerek eredményei
kozott. Megfeleld adaptacid altal a tavérzékelés és adatfeldolgozas modszertani
fejlesztései a gyakorlati mezégazdasagban is alkalmazhatok lehetnek, novelve a
talajtérképek pontossagat, valamint csokkentve a kapott informacié koltségét.

A talajtérképezés erdforras-sziikségletének csokkentésére tovabbi lehetdséget
nyujt a laboratériumi vizsgalatok ujabb, id6- és koltséghatékonyabb modszerekkel
vald részleges kivaltasa. Részben a hagyomanyos analitikai modszerek
optimalizalasara, részben pedig azok kivaltasara alkalmas modszerek koziil szamos
eredményt publikaltak a spektroszkopia teriiletén (KNOX et al., 2015; RAMESH et al.,
2019; VISCARRA ROSSEL et al., 2006; WARURU et al., 2015).

A reflektancia spektroszkdpia gyors, megbizhato és koltséghatékony vizsgalati
mobdszer, jol alkalmazhaté a hagyomanyos modszerek kiegészitésére (GE et al.,
2014). A két legtobbet kutatott hulldmhossztartomany a koézéphullama (MIR:
2500-25000 nm), valamint a lathato és kozeli infravords (VIS-NIR: 350-2500 nm).
Mivel a két spektrum-tartomany, valamint a detektalasukhoz sziikséges eszkdzok
jelentésen eltérnek, ezért a szakirodalomban tobbnyire kiilon hasznalatukrol
olvashatunk (CSORBA et al., 2012; REEVES, 2010). A VIS-NIR (Lathat6-Kozeli
Infravords) hulldmhossz-tartomany elénye, hogy az ebben a tartomanyban mérd
miiszerek koltsége alacsonyabb, tovabba a hordozhat6 eszk6zok elérhetdsége miatt a
terepi alkalmazasa is elterjedt. Ezen felill a mar rogzitett eredményekbdl levont
kovetkeztetések nagy teriileten alkalmazhatdk, ugyanis ebben a hullamhossz-
tartomanyban mérnek az optikai tartomanyban rogzitd miholdak is (Landsat,
Sentinel). Ezzel szemben a MIR nagyobb mennyiségli informaciot szolgaltat a
talajrol, de érzékenyebb miiszerezése miatt korlatozott a terepi alkalmazhatosaga,
valamint a miholdképek ebben a tartomanyban csak részlegesen szolgaltatnak
informaciot. Jelen munka soran hasznalt MIR reflektancia elnyel6dési savjai szoros
Osszefliggésben 4allnak a talaj szerves anyaganak mennyiségével, igy jol
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alkalmazhatok a szervesszén tartalom becslésére (ATEKU, 2014; BELLON-MAUREL
& MCBRATNEY, 2011).

Az alkalmazott MIR spektroszkopia altal olyan tipusu adathalmaz keletkezik,
ami a hagyomdanyos statisztikai moddszerekkel nehezen értelmezhetd, mivel a
spektrumok  sajatossagait linearis modon nem lehet specifikus kémiai
komponensekhez rendelni (PELTRE et al., 2014). Az eredményiil kapott spektrumok
kvantitativ feldolgozasahoz, helyes értelmezéséhez sziikség van olyan matematikai
¢s statisztikai modszerekre, amelyekkel a nem linearis dsszefliggések is feltarhatok.
Erre a kihivasra valaszul az utobbi évtizedben, a begyiijtott adatok mennyiségével és
Osszetettségével parhuzamosan fejlodott a tobbvaltozos statisztikai adatelemzés,
illetve a kemometria (HEBERGER, 2008). Alkalmazasukkal a gyors, kémiai
mintaeldkészitést nem igényld MIR vizsgalat eredménye alapjan nagy pontossaggal
becstilhetd a hagyomanyos mdédon nem mért mintak szerves széntartalma, ezaltal az
adott adathalmaz vizsgalati ideje és koltségei is jelentdsen redukalhatok.

Jelen kutatas soran a vizsgalt teriilet szervesszén-felmérésének mintazasat
végeztik, célul tlizve ki a begylijtott talajmintdk laboratériumi vizsgalatanak
koltségesokkentését. Ennek érdekében a talajmintak hagyomanyos modszerekkel
torténd vizsgalatat MIR spektroszkopiara alapozott kemometriai becslési modellel
egészitettilk ki. Vizsgaltuk a gy(jtott talajmintakbol a kiilonb6z6 mintavételi
stratégiak szerinti mintakivalasztas hatdsat a modell sikerességére. Vizsgaltuk
modell sikerességére. A felallitott modellek eredményeinek statisztikai vizsgalataibol
informacidt kaptunk az adott mintakivalasztasi modszer tulajdonsagair6l. Tovabba
arr6l, hogy mely médszer alkalmas akar alacsonyabb kalibracidés mintaszammal a
talaj szervesszén viszonyainak felmérésére, ezaltal a felmérés koltségeinek
csokkentésére.

A vizsgalatban szerepld teriilet mérete és talajtani heterogenitdsa, valamint a
mintavételi mélység jelentdsen befolydsolja a mintavételi stratégia sikerességét a
vizsgalt teriilet valtozatossdganak rogzitésére, Osszességében tehat a becslési
modellek gyakorlati alkalmazhatosagat. Ezért valasztottuk azt az altalanosan
legkisebb egybefiiggd egységet (egységesen mivelt tablarész), amellyel a
talajmiivelési gyakorlatban jellemzden talalkozhatunk.

Anyag és médszer
Mintateriilet bemutatasa és mintavételezés

A 4,62 ha nagysagn mintateriilet Ersekcsanad kozség kozigazgatasi teriiletén, a
Duna korabbi arterében taldlhatd, igy talajanak kialakuldsdban jelentds szerepet
jatszottak a folyam egykori elontései (MAROSI & SOMOGYI, 1990). Ennek
megfelelden a teriilet talaja magan hordozza az oOntés bélyegeket, jelentds
texturavaltasok észlelhetok, vertikalisan és horizontalisan is. A heterogenitast tovabb
ndveli a 3 m tengerszint feletti magassagesokkenés a teriilet keleti és nyugati oldala
kozott. A mélyebben elhelyezkedd részeken a kozeli (1,5-2 m, évszaktol fliggden)
talajviz nyoman 1 m mélység alatt reduktiv viszonyok tapasztalhatok.
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Az Gsszes mintavételi pont abrazolva a mintateriileten

Mivel az eredmények tovabbi tanulmanyok elkészitését is szolgaltak, ezért
olyan kompromisszumos mintavételi megoldast kerestiink, ami altal a gytjtott
mintak tobb kutatasi cél megvalositasara is alkalmasak lehetnek. A mintavétel soran
3 gyakori mintavételi modszer kombinacidjat alkalmaztunk. A harom eljaras a (1)
véletlenszerii (random), (2) a racs (grid), illetve (3) a domborzati adatokon alapul6
LHS (Latin Hypercube Sampling — Latin-hiperkocka mintavétel) volt, 24-24
mintaponttal (/. d@bra). Az utdbbi modszerhez sziikséges domborzati térképet sajat
dronos felvétel felhasznaldsaval készitettiik. A grid €s random pontok kijelolését a
QQGIS térinformatikai szoftverrel, a Latin Hypercube pontokét pedig az R szoftver
,»clhs” csomagjaval végeztiik el (ROUDIER, 2011). A 3 mintakijel6lési mddszerbol
Osszesen létrejott 72 mintavételi pont mindegyikén 100 cm3-es bolygatatlan mintat
(Eijkelkamp 07.53.SC) vettiink, harom mélységben: 0-20 cm, 20-50 cm és 50-100
cm. A talajmintdk minden esetben a mintavételi mélységtartomany kozepébdl
szarmaztak.

Labor analitikai és spektroszkdpiai vizsgalatok

A Dbegylijtott talajmintdkat — 1égszarazra torténd széritasukat kovetben —
elokészitettiik tovabbi laborvizsgalatokra. A szemmel lathatd, nagyobb méretii
ndvényl maradvanyok eltavolitasra keriiltek, majd a mintdt 0,4 mm-es szitan
hianytalanul attortiik. Homogenizalast kovetden kivett kevert részmintat 0,2 mm-es
szitan tortiik at, achat mozsar segitségével.

Az elvalasztott részmintak teljes szervesszén-tartalmat nedves oxidacios mérési
eljarassal (Walkley-Black) hataroztuk meg, 3 ismétlésben (WALKLEY, 1947). A
spektralis méréseket egy kifejezetten szilard €s porszerii anyagok vizsgalatara
kifejlesztett DRIFT modullal felszerelt Bruker Alpha II tipust Fourier-
transzformacids kozép-infravords spektroszképpal (FTIR) végeztiik. A mérések
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soran kovetett protokoll alapja az AfSIS (Africa Soil Information Service) projektet
is koordinal6 Word Agroforestry Center Soil-Plant Spctral Diagnostics Lab altal
kidolgozott Standard Operation Procedures dokumentuma (ATEKU, 2014). A mérés
soran a talajmintak diffiz spektralis reflektanciajat rogzitettiik, a 400-4000 1/cm-es
frekvencia-tartomanyban, mintanként 3 ismétlésben. A mérések soran hasznalt
OPUS (Optics User Software) mind a 3 ismétlés esetében egyenként 24 mérés
atlagabol szarmaztat eredményt, az eredményiil kapott spektra felbontasa 2 1/cm. A
hattérméréseket arannyal bevonatolt referenciamintan végeztiik, 3 mérésenként, igy
a mérés soran minimalizaltuk a kdrnyezet altal okozott sugarzasi zaj, hdmérséklet és
paratartalom-valtozas esetleges torzitd hatasat.

A Walkley-Black modszer eredményeként kapott szervesszén (TOC% - Total
Organic Carbon - Osszes szervesszén-tartalom) eredmények statisztikai
feldolgozasat a Past (https:/folk.uio.no/ohammer/past/) szoftverkdrnyezetben
készitettiik el. Az adatsokasagbol a mintavételi mélység szerint 1étrehoztunk 3
csoportot. Az altalanos statisztikai mutatok kiszamitasat kovetéen a kiilonbozo
talajmélységek értékeinek Osszehasonlitasara Tukey-tesztet végeztiink.

Spektralis adatok el6-feldolgozasa

A nyers MIR spektrum Onmagaban kozvetleniill nem alkalmas a szerves
széntartalom meghatarozasara. A szerves anyagoknak ugyan jol definialt elnyelési
sdvjai vannak, a sadvok ,,intenzitdsa”, illetve ,,mélysége” nem kapcsolhato linedrisan
az egyes talajparaméterek értékeihez (BISHOP et al., 1994). Ezért — az értelmezéshez
— sziikséges a felvételezett spektralis adatok eléfeldolgozasa. Ezt kovetden
kemometriai modellt allitunk fel a minta populdcid egy jol definidlt részének
lemérésével (kalibracio). Igy becsiilhetjiik a kivalasztott spektrumok felhasznalasaval
a vizsgalt paramétert, a mintasor dsszességére vonatkozoan.

A spektralis adatok feldolgozasa, illetve kiértékelése R szoftverrel (R CORE
TEAM, 2017) tortént. A feldolgozéashoz sziikséges szkriptet a kovetkezd
szoftvercsomagok felhasznalasaval hoztuk Iétre: ,,soil.spec” (SILA et al., 2014);
Htidyverse” (WICKHAM, 2017); ,,pls” (MEVIK et al., 2019); ,,prospectr” (STEVENS &
RAMIREZ-LOPEZ, 2013); ,,resemble” (RAMIREZ-LOPEZ & STEVENS, 2016); ,caret”
(KUHN et al., 2019).

A spektroszkopiai mérések eredményeinek eléfeldolgozasa soran elséként az
ismétlésekbdl szarmazd spektrumok atlagolasat és a spektrumokon mutatkozo
Hfurészfog” jelenség csokkentését végeztik el. Utdbbit egy a spektrumokon
elvégzett, mozgo atlag szamitasra alapozott simito eljarassal végeztiik el.

A kemometriai modellezés megkezdése elott a végsd 1épés az esetleges mérési
hiba miatt, vagy a minta mas populacioba tartozasa miatt el6fordulé kiugréd értékek
kisziirése. Ehhez a spektralis adatbazis alapjan, minden mintara kiszamitott
fokomponens faktorértékeken elvégzett tdvolsdgszamitdsi modszerek eredménye
alapjan meghataroztuk a mintak egymashoz valé hasonldésaganak/egymastol vald
kiilonbozdségének mértékét. Tavolsdgszamitdsi modszerként a mintdk egymastol
valo tavolsagat a Mahalanobis és H tavolsag értékek megallapitasaval hataroztuk
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meg. Az eredményként kapott diagramok vizualis értékelése alapjan megallapitott
hatarértékek definidlasaval szlrtiik ki a kiugré értékii mintakat.

Kalibracios mintakivalasztas és kemometriai modellezés

Az 6sszes minta MIR spektrumanak el6-feldolgozasat kovetéen azok koziil az
egész sokasdgra reprezentativ mintdkat valasztottuk ki, a késébbi modell
felallitasahoz. A tobbvaltozoés adatok elemzése soran szamos algoritmus létezik a
kalibraciés mintdk kivalasztdsara, a leggyakrabban alkalmazott modszerek a KSS
(Kennard-Stone sampling — Kennard-Stone mintavétel), KMS (K-means sampling —
K-kozép mintavétel) és LHS (Latin Hypercube sampling — Latin hiperkocka
mintavétel) (RAMIREZ-LOPEZ et al., 2015). A KSS az infravords spektroszkdpia
teriiletén a legtobbet hasznalt modszer, azokat a mintkat valasztja ki a sokasagbol,
amelyek a valtozoik alapjan a legnagyobb tavolsadgra vannak egymastél. A KMS
ezzel szemben azonos tulajdonsagaik szerint csoportokba rendezi az adatpontokat,
ezt kovetden véletlenszeriien valaszt mintdkat az egyes csoportokbdl. Az LHS a
bevitt valtozokat egy normalizalt latin négyzetbe rendezi, amibdl ugy jelol ki
pontokat, hogy a valasztott mintak legjobban fejezzék ki a tobbvaltozds rendszer
belsd eloszlasat (NG et al., 2018). Ebben a Iépésben megtortént tehat a referencia
mintak kivalasztasa a KSS, KMS és LHS modszerek mindegyikével. Az ily médon
definialt mintakat hasznaltuk a kemometriai modell kalibralasara, igy vizsgalva a
talajparaméter (szerves szén) és a spektrum kozotti kvantitativ Osszefiiggést. A
létrehozott modellt ezt kdvetden elsddlegesen validalni sziikséges tovabbi, ismert
szervesanyag-tartalma, a kalibraciotol fiiggetlen mintak bevonasaval. Mivel az
eredmények dsszefiiggései specifikusak az adott mintateriiletre, azok értékelése soran
a levont kovetkeztetések is mindig a vizsgalt teriilet sajatossagait tiikrozik. Ily modon
tehat, jelen kézirat eredményei els6sorban a vizsgalatban szerepld talajviszonyok
mellett értelmezheték, mas, jelentdsen eltérd talajtipusok esetében a feltart
Osszefiiggéseket mindenképp sziikséges feliilvizsgalni.

Altalanos esetben a mintakijeldlési eljarasok az adott adatsokasag leginkébb
reprezentativ mintdinak kivalasztasara alkalmasak. Jelen vizsgalat soran azonban a
spektrumokon feliil rendelkezésre allt minden mintara vonatkozdan a szerves
széntartalom érték is. Eszerint az emlitett 3 mintakivalasztasi modszer részletesebb
vizsgalatdhoz az Osszes talajminta TOC értékének felhasznalasaval végeztiink
kalibracids/validacios 1épéseket, valtozd ardnyban. Mindegyik mddszer esetében
9 lépéses vizsgalatot végeztiink. Ennek soran a teljes mintapopulacio 10%-t6l
kiindulva minden 1épésben 10%-kal ndveltiik a kalibraciés mintdk mennyiségét,
egészen 90%-ig. Igy tesztelhettiik a KSS, KMS és LHS modszerek altal kivélasztott
mintdk felhasznalasaval létrehozott modellek teljesitményét. A tesztelés soran
varhat6an az alacsony mintaszammal (<30%) torténd kalibralas és validalas egyarant
a modell bizonytalansdgat okozhatja. Ezt a jelenséget a modellek
teljesitményvizsgalatanak elemzése soran sziikséges figyelembe venni.

A kemometriai modellt a PLSR (Partial Least Squares Regression — Parcialis
legkisebb négyzetek regresszid) modszer alkalmazasaval allitottuk fel, mely a
gyakorlatban az egyik leggyakrabban alkalmazott modellezési eljaras (DUCKWORTH,
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1998). A szamos kemometriai modszer koziil a PLSR alkalmazhaté a
leghatékonyabban prediktiv modellek 1étrehozasara, amikor a fliggetlen (X) valtozok
(a spektrum hullimhosszain mutatkozé spektralis értékek) szama meghaladja a
mintdk szamat, és valtozok kozott jelentds multikollinearitas mutatkozik, mely a
spektralis adatokra fokozottan igaz. A moddszer szoros rokonsigban all a
fékomponens regresszioval (Principal Component Regression — PCR), azonban mig
a PCR a spektralis adatokon elvégzett fokomponens analizis sordn szamitott
faktorértékeket hasznalja csak fiiggetlen valtozokként, addig a PLSR torekszik a
spektralis értékek és a talajparaméterek kozotti kovariancia maximalizalasara. Ezt a
célt a PLSR algoritmus egymast kdvetd faktorok kivalasztasaval, az X és Y valtozok
matrixanak faktorértékekké és faktorsulyokka vald szétbontasaval éri el gy, hogy az
elsd néhany faktor kifejezze az X és Y valtozokban jelenlévd valtozékonysag
legnagyobb hanyadat. Ismeretlen Osszetételli mintdk tulajdonsagainak becslése a
minta spektrumanak PLSR modellbe vonasaval, a mintara kiszamitott faktorsaly és
faktorérték kombinaciojaval érheto el.

A tobbvaltozés eredmények statisztikai vizsgalatdn tal, a kémiai analitikai
eredmények értelmezésére alkalmazhaté a felallitott kemometriai modell. A
kivalasztott kalibracios mintak felhasznalasaval egy olyan matematikai-statisztikai
alapokon nyugvd modellt hoztunk létre, mely hasznalataval a kivalasztott mintak
szervesszén adatai alapjan becsiilhettiik a teljes adatsokasag spektralis alapu szerves
széntartalmat.

Kemometriai modellek validaciéja

Vizsgéltuk a kiilonbdzé mintaszammal elvégzett kalibraci6 hatasat a modellek
statisztikai mutatoira. Ehhez az egyes mintakijelolési modszerekkel kivalasztott
mintakbol 1étrehozott modellek statisztikai paramétereinek valtozasat (RMSE — Root
Mean Sqaured Error — Atlagos négyzetes gyokeltérés; R2~Determinacios egyiitthato)
vizsgaltuk, a kalibrdciés mintdk szdmdnak valtoztatdsa sordn. A modell
teljesitményének jellemzésére kifejezetten jelen kutatds szamara kidolgoztunk egy
olyan Osszegzett statisztikai mutatot, amelynek eredménye egy valtozoban fejezi ki
az R? és az RMSE értékeit, normalizalt skalan. A létrehozott valtozo képlete:
(R2-RMSE) / (R*+RMSE). Ezen statisztikai mutato 1étrehozasahoz hasznalt egyenlet
alapja a tavérzékelési gyakorlatban gyakran alkalmazott NDVI index (Normalizalt
vegetaciods index - Normalized Difference Vegetation Index) készitése soran hasznalt
képlet (PETTORELLI, 2013). Az R? ndvekedése, illetve az RMSE csokkenése noveli a
mutato értékét, igy az Osszegzett statisztikai mutatd nagyobb értéke esetén a tesztelt
modell pontossaga is nagyobb, tehat alacsonyabb hibaval alkalmas az adatsokasag
kifejezésére.
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Eredmények

1. tablazat
A mért szervesszén értékek statisztikai mutatoi, illetve 6sszehasonlitasa

0-20 |20-50 |50-100

Meélység (1) om om om

Min/ 0,38/ 10,19/ [0,03/ , o . B
mxco[so1_J2w |15 | TokeysQurhekn dnsoni
Atlag (3) 146|129 o6l a p értékek felette taldlhatok. (2)
Standard 0,10 [0,09 [0,04 0-20 120501 5 100 em
hiba (4) cm cm

Szoras / Szoras- 0,86/ 0,77/

néayzet (5) 0.74 0.6 0,31/0,1|0-20 cm 0.2753 |1.115E-11
Median 1,64 1,25 0,67 20-50 cm |2.175 6.098E-08
CV % 58,66 160,09 |50,81 50-100 cm | 10.42 |8.245

A Walkley-Black teszt eredményeként kapott szervesszén (TOC %) értékek
statisztikai vizsgalati eredménye jol igazolja az adathalmaz heterogenitasat. Az
1. tablazatban szerepelnek a 3 mélység szerint kiilonvalasztott adatcsoportok
értékeinek alapvetd statisztikai mutatoi. Ez alapjan elmondhatd, hogy a vizsgalt 216
minta jelentds szorast €s varianciat mutat. Bar a mintdkat a tovabbi vizsgalatok soran
nem valasztottuk kiilon mélység szerint, a mintasokasiag ily modon torténd
statisztikai vizsgalata informaciot szolgaltat az adatok belsé elrendezettségérol és

crcs

befolyéasoljak.

A mintak Mahalanobis kiilonbdzbségi értékei A mintak H kiilonb6zéségi értékei
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2. dbra

A mért spektrumok kiilonb6z0ség értékei.
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A validacio eredménye KMS modszerrel (n kalibracié = 66 (30 %) A valida dménye KMS mad el (n kalibracié = 154 (70 %)
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3. abra

Validaciok eredménye a kiilonbdzé modszereknél (30% és 70% kalibraciés minta).
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A kiugré értékii mintak kvantitativ alapon torténd kisziirését a Mahalanobis és
H tavolsagok szamitasaval végeztikk, amelyhez tapasztalati uton, valamint
szakirodalmi példa alapjan meghatarozott kiiszobértéket hasznaltunk. A Mahalanobis
tavolsagok esetében az 1-nél, a H tavolsagok esetén a 3-nal nagyobb kiillonbozéségi
értékkel rendelkezé mintakat tekintettiik kiugré értéknek (MATAMALA, 2019). A
diagramok alapjan tehat nincs kiugré értékii minta az altalunk felvételezett spektralis
adatokban (2. abra).

A részletes elemzés soran a KSS, KMS és LHS mintavételezési modszerek
becslési hatékonysagat teszteltiik a kalibracids mintaszam fliggvényében. A validalas
soran a modell megbizhatosagat egy fliggetlen, a kalibraciobodl kimaradé mintasor
alkalmazasaval ellendrizziik. A modellek részletesebb feltarasa érdekében 9 1épéses
kalibracids / validacids vizsgalatot végeztiink, melynek soran 10%-t6l 90%-ig
10%-os 1épésekben noveltiik a kalibracidés mintdk aranyat, a validdciés mintakkal
szemben. A PLSR kemometriai elemzések eredményeként 1étrejovo 27 szorodasi
diagram a modell kalibracié és validacié eredményeit mutatja be. A 30%-nal
kevesebb minta felhasznalasaval torténé  kalibralas, illetve validalas
bizonytalansaggal terheli a modell felallitasat/tesztelését, ezért ezen sz€lsé értékek
mentén (az elsd esetben a kalibracioban felhasznalt mintdk szama 30%, masodik
esetben 70%.) valasztottuk ki az dbrazolt szorddasi diagrammokat (3. abra).

A kiilonb6z6 aranyu kalibraciokat kovetd validacios Iépésben a modell
megbizhatosagat annak statisztikai mutatoi (R> és RMSE) definialjak (2. tdbldzat).
Az R? érték azt fejezi ki, hogy a becsiilt valtozok (talajparaméterek) valtozatossaga
milyen mértékben mutatkozik a becslések alapjat képezo (spektralis) adatokban. Az
RMSE értéke pedig megadja, hogy a modell a validacios 1épése soran mekkora
kozepes négyzetes eltéréssel becsiilte az adott talajparamétert. Az RMSE dimenzi6ja
minden esetben megegyezik az adott talajparaméter mértékegységével, alacsony
értéke a becslések kisebb hibajat jelenti.

2. tablazat
A becslési modellek megbizhatdsagi vizsgalatanak eredménye.

A Kkalibracioban részt vevé mintik szima a teljes mintaszam %-aban
kifejezve (1)

10% | 20% | 30% | 40% | 50% | 60% | 70% 80% 90%

KSS R? 0,885 10,924 10,934 10,938 10,939 |0,936 | 0,944 | 0,952 0,93
KSS
RMSE 0,258 10,209 0,193 /0,188 0,186 |0,187 |0,18 |0,174 0,186

KMS R? 0,895 10,835 10,907 10,92 0,927 |0,906 | 0,957 |0,944 0,969
KMS
RMSE 0,246 |0,308 |0,231 | 0,211 {0,215 |0,21 0,165 |0,17 0,157

LHS R? 0,914 10,904 [0,901 0,922 10,937 |0,939 10,93 ]0,951 0,948
LHS
RMSE 0,225 10,235 10,23 10,213 |0,187 0,187 10,202 | 0,169 0,167
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Az abszolut tekintetben vett legalacsonyabb és legmagasabb értékii 6sszegzett
statisztikai mutatok is a KMS moddszerhez tartoznak, értékiik 0,46 és 0,72. Az abran
lathat6, hogy a modellek pontossaga mar 10%-os kalibracio esetén is elfogadhato,
azonban a kalibraciés mintaszam 30%-ig valdé novelésével jelentds ingadozast
észleltiink (4. abra). A kalibracio 30 és 70% kozotti részén a becslés pontossaganak
altalanos novekedése 1athato, majd 80 és 90% esetén Wijra ingadozas tapasztalhato.

A kalibracios mintavételezési modszerek alapjan 1étrehozott modellek
statisztikai mutatoinak valtozasa a kalibracioba bevont mintak szamanak
novelésével (1)

0,7
a1 A
0,6
0,5
[

10%  20%  30% 40% 50% 60%  70%  80%  90%
A kalibracios mintak mennyisége a maximalis mintaszam %-aban kifejezve
mKSS ®=KMS LHS 3)

Osszegzett statisztikai mutatd
(R? - RMSE)/(R>RMSE)(2)

4. abra
A modellek becslési pontossaganak Osszegzett statisztikai mutatoi.

Az egyes modellekhez tartozo gorbék telitddése eltérd kalibracids mintaszamnal
kovetkezik be. Ez az érték a KSS esetén 30%, a KMS esetében 60%, az LHS esetében
pedig 50%. Az eredményeket Osszegezve értelmezhetjilk a felhasznalt modellek
altalanos viselkedését. A KSS alacsony mintaszamu kalibracidé esetén alacsony
reprezentativitissal rendelkezik, azonban a kalibraciés mintaszdm ndvelésével
ugrasszerlien né a becslés pontossaga. A KMS és LHS moddszerekre egyiittesen
elmondhatd, hogy 10%-os kalibracid esetén nagyobb reprezentativitissal
jellemezhetdk, azonban a 20 és 30%-nal tapasztalhaté prediktiv bizonytalansagot
kdvetéen ugyanezt a reprezentativitast csak 40%-os kalibraciés mintaszam esetén
haladjdk meg. A 10%-os kalibraci6 melletti magas reprezentativitds nagy
valoszintiséggel nem a modell sikerességének tulajdonithato.

Kovetkeztetések

A szervesszén adatokban jelentkez6 magas szoras értékek és az adatokon beliili
csoportok (mélység) igazolt kiilonbsége kapcsan kijelenthetd, hogy a modellek
teljesitményét az ehhez sziikséges heterogenitas mellett vizsgaltuk. A gyakorlatban
hasonlé méretii tablarol begytijtott mintahalmazon beliil jellemzéen hasonlé mértékd,
vagy alacsonyabb heterogenitas értékek fordulnak elé. Mivel a tesztelt modszerek
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hatékonysaga fligg a heterogenitastol, ezért az adatpontok szorasanak és
varianciajanak novelésével az elkészitett modell hatékonysaga varhatdan csokken.

A mintakivalasztasi modszerek statisztikai értékelése soran az alacsony
mintaszammal (<30%) végzett kalibracio esetén tapasztalt ingadozas a modellek
bizonytalansagéra utal. Ez aldl kivétel a KSS mddszer, melynek hatékonysaga 10%-
tol 80%-ig folyamatosan nétt. A magas mintaszami (>70%) kalibracio esetében
tapasztalt fluktuaciot a validacios mintak kozott el6forduld szEélsé értékek okozzak.
Ez — valamint a pontossagot jelzé mutatok 30 és 70% kozotti folyamatos javulasa —
alapjan kijelenthetd, hogy a vizsgalt mintakijel61ési modszerek ez utdbbi mintaszam-
tartomanyon beliil alkalmazhatok a legnagyobb hatasfok mellett.

Tapasztalhatd volt a mintakivalasztasi modszerek tesztelése soran a becslési
pontossagot bemutatd gorbék telitddése. A telitddési pontok azt a legkisebb
kalibraciés mintaszamot jelzik, amely értéktdl a modell reprezentativitasanak gorbéje
ellaposodik. Ezek alapjan kivalaszthatjuk az alacsony kalibracios mintaszam mellett
leghatékonyabb, valamint az abszolut értelemben vett leghatékonyabb modszereket.

A legkisebb koltség mellett (legkisebb kalibraciés mintaszam) reprezentativ
mintakijeldlési modszer a KSS volt, 30% kalibracios mintaszdmmal. A legnagyobb
értiik el.

Fontos megjegyezni, hogy a kapott eredmények az adott vizsgalati teriilet
talajara specifikusak. A kapott eredmények jol hasznalhatok tabla szintli
talajtérképezés esetén, azonban jelent6sen eltérd talajadottsagu, vagy nagyobb
1éptékii, heterogénebb teriiletekhez tovabbi vizsgalatokra van sziikség. A kapott
eredmények nagyobb Iéptéki térképezés soran valo felhasznalasahoz sziikséges a
vizsgalt mddszerek nagyobb teriileten, nagyobb heterogenitas melletti tesztelése.

Osszefoglalas

Szervesszén térképezést segitd modszertani kutatdsként vizsgaltuk egy
szantofoldi miivelés alatt allo teriilet, 3 mélységbdl szarmazé mintdinak MIR
reflektancigjat, illetve szervesszén tartalmat (Walkley-Black). Ezt kovetéen a
spektroszkdpia mérések eredményeit hasznéltuk a talaj szervesszén-mennyiségének
(TOC %) becslésére. Tettiik ezt 3 mintakijelolési modszer (Kennard-Stone Sampling
- KSS, K-means Sampling - KMS, Latin Hypercube Sampling - LHS) bevonasaval,
az igy kijelolt kalibracids mintakkal a PLSR modell segitségével becslést végeztiink
az adathalmaz tovabbi értékeire. Annak érdekében, hogy tabla szintli szervesszén
meghatarozas soran teszteljiikk becslési pontossagukat, a modellek reprezentativitasat
— kiilonbozé validacids/kalibraciés arany esetén — statisztikai mutatokkal
(R?, RMSE) ellendriztiik.

Az eredményekben részleteiben vizsgaltuk a kiilonbozé becslési modellek
reakcidjat eltérd aranyu kalibracio és validacid esetén. A modellek R? és RMSE
értékei alapjan kijeloltiik, hogy mely modellek mitkddtek pontosan még alacsony
kalibracié esetén is, illetve abszolut értelemben véve melyik modell volt
leghatékonyabb.
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Az 0Osszehasonlitas eredményeként kijelenthetd, hogy az altalunk vizsgalt
talajkoriilmények kozott a 30% alatti, valamint a 70% feletti mintaszamu kalibracio
a mintakijelolési modszerek megbizhatosaganak ingadozédsat eredményezte. Az
Osszes minta 30%-val torténd kalibracié esetén legjobb eredményt a KSS adta, igy ez
tekinthetd a leggazdasagosabb mddszernek. Az abszolut értékben vett legkisebb hibat
a K-means sampling eredményezte, a mintak 90%-val torténd kalibraciot kovetden.

Kijelentheté, hogy az alkalmazott modszertan esetiinkben alkalmas volt — a
reprezentativitds megtartdsa mellett — a sziikséges mintdk szamanak, ergo a
tablaszintli  szervesszén-felmérés koltségeinek csokkentésére. Tovabba a
mintakijeldlési modszerek becslési hatékonysdganak 0sszehasonlitasara is megfelelt
az altalunk alkalmazott statisztikai vizsgalat. A modszertan a jovében kiindul6 alapja
lehet hasonlé jellegli kutatdsoknak, valamint tdbla szintli szervesszéntérképek
elkészitésének. A szélesebb korii alkalmazast megelézéen a modelleket nagyobb
varianciaju adathalmazok esetén is tesztelni sziikséges.
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Representativity analysis of middle-infrared spectroscopy-based
Organic Carbon assessment on field-scale by chemometric methods

*Jozsef Attila TOTH, Réka DOBRONTEY, Tamés SZEGI, Erika MICHELL, Adam CSORBA
Hungarian University of Agricultural and Life Sciences, G6do1l6
Summary

Within the framework of the present research, we mapped the organic carbon
content of an arable area, during which we measured the MIR reflectance and organic
carbon content (Walkley-Black) of the soil samples collected from the area at three
different depths. Subsequently, the results of spectroscopic measurements were used
to improve the estimation of the soil organic carbon content (TOC %). Three sample
selection models were involved (KSS, KMS, LHS), and with the selected calibration
samples, we estimated the additional values of the data set using the PLSR model. In
order to test the accuracy of estimation for a table-level organic carbon determination,
the representativeness level of the models was checked with statistical indicators
(R2, RMSE) at different validation / calibration ratios.

In the results, we thoroughly examined the response of different estimation
models with different ratios of calibration and validation. Based on the R2 and RMSE
values of the models, we determined which models worked precisely even at low
calibration, and in absolute terms, which model was the most efficient.

As a result of the comparison, it can be stated that under the soil conditions we
examined, calibration with a sample number below 30% and above 70% caused
significant fluctuations in the reliability of the sampling methods. Kennard-Stone
sampling (KSS) gave the most precise results for calibration with 30% of all samples,
thus it is considered the most economical method. The smallest error overall was
given by K-means sampling after calibration of 90% of the samples.
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It can be stated that the methodology used in this study was suitable to reduce
the samples required for analysis - while maintaining representativeness - therefore
reducing the costs of the field-level organic carbon survey.

Furthermore, the statistical analysis we used to compare the estimation
efficiency of the sampling methods was also appropriate. The methodology we use
may be the basis for similar research in the future, as well as for the production of
table-level organic carbon maps. Prior to wider application, models also need to be
tested for higher variance datasets.

Keywords: soil carbon stock, carbon sequestration, soil survey
Tables and figures

Table 1. Statistical indicators and comparison of the measured organic carbon
values. Note: (1) Sampling depth, (2) Tukey’s Honestly Significant Difference
under the diagonal, adherent p values above the diagonal, (3) Mean, (4)
Standard Error, (5) Standard Deviation / Variance.

Table 2. Result of reliability testing of estimation models. Note: (1) Number of
calibration samples (% of total number of samples)

Figure 1. Sampling points are plotted in the sample area. Legend: (1) Slope angle,
(2) Sampling method, (3) scale, (4) orientation

Figure 2. The calculated distance values of the spectra. (left: Mahalanobis Distance
X axis: Index number of sample; Y axis: Mahalanobis Distance value; right:
Hellinger Distance X axis: Index number of sample; Y axis: Hellinger
Distance value)

Figure 3. Validation results for LHS methods (30% and 70% calibration samples).
(30% calibration samples — left; 70% calibration samples — right; upper row:
KMS sampling, middle row: KSS sampling, lower row: LHS sampling; X
axis: Measured TOC [%]; Y axis: Estimated TOC [%])

Figure 4. Cumulated statisctical indicators of the estimation accuracy of the models.
Note: (1) Change in cumulated statistical indicators of prediction models in
relation to increasing number of samples included in the calibration (2)
Cumulated statistical indicator (R>-RMSE)/(R>+RMSE), (3) The number of
samples sued for calibration, as a percentage of all samples;.
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