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OSSZEFOGLALAS

A kozép-infravords (MIR) és a rontgen fluoreszcens (XRF) szenzorok
talajvizsgalatban torténd alkalmazéasanak egyik legnagyobb kihivasa a modszer
kalibralasa és validalasa. Ennek soran alapvetd feladatunk a kalibracids talajmintak
Osszegyijtése és olyan megbizhaté kalibraciés modellek megalkotasa, amelyek
Osszevetik a talajok MIR, illetve XRF spektrumait azok laboratériumi eredményeivel. A
SoilCares (talajvizsgalati kutatointézet, innovativ fejleszté cég) 2017 végén mar
rendelkezett egy kalibracios modellel, amely 25 orszagbol szarmazo, 6sszesen 11000 db
talajmintat tartalmazo globalis kalibracios adatbazison alapul. Magyarorszagon, 2017
kozepén 557 db talajminta begytjtését kezdtilk meg mezdgazdasagi teriileteirdl, melyek
koziil 2017 decemberére mar 250 mintanak megvizsgaltuk a MIR és XRF spektrumat a
kémhatasra (pHkcl), a szerves szénre, az dsszes kalcium- és a kicserélheté magnézium
tartalomra vonatkozoan.

Elvégeztiink egy eldzetes kalibracios vizsgalatot, hogy meghatarozzuk a kémhatésra, a
szerves szénre, a kicserélhetd magnézium- és az Osszes kalciumtartalomra vonatkozo
kalibracios modellek teljesitményét, miutdn a globalis kalibracidés adatbazisba
feltoltottik a magyarorszagi 237 db minta adatainak 0, 50 és 100%-at. Késobb a
kalibracios modell validalasa érdekében a sokasdghoz hozzaadtunk 24 db fliggetlen,

akkreditalt laboratoriumban végzett magyarorszagi talajminta adatait.
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Az eredmények szoros dsszefiiggést mutatnak a becsiilt és a valds értékek kozott (r? >
0.9) és a becslési hiba (RMSE) mértéke is elfogadhato a szerves szén, a kémbhatas és az
Osszes kalciumtartalom tekintetében. A magnézium esetében a kalibraciés modell
szintén jol teljesitett, de még tovabbi fejlesztésre szorul. Az Osszesen 557 db
magyarorszagi kalibraciés minta globalis adatbazisba torténd feltdltésével varhatéan
javulni fog valamennyi kalibraciés modell teljesitménye. Osszességében igazolodni
latszik, hogy Magyarorszagon is elkezd6dhet a kozép-infravords €s a rontgen
fluoreszcens szenzorok alkalmazasa a rutin talajvizsgalatokban.

Kulcsszavak: talajvizsgélat, szenzor technologia, kalibracios modell, rontgen-

fluoreszcencia, infravords spektroszkopia

BEVEZETES

Magyarorszagon a mezdgazdasagi teriiletek talajainak termoképessége folyamatosan
csokken, ezért sziikség van egy olyan tdpanyag gazdalkodasi stratégiara, amely a talaj
aktualis tapanyag-szolgaltatd képességén alapul. A hagyomanyos talajvizsgalatok
id6igényesek és koltségesek, ezért elengedhetetlen fontossagh egy gyors, megfizethetd
és preciz talajvizsgalatot lehetdvé tevo technologia kidolgozasa.

Ot évvel ezelétt a SoilCares kutatdomunkaba kezdett annak érdekében, hogy kozeli-
infravoros (MIR) és rontgen fluoreszcens (XRF) szenzorok segitségével kifejlesszen
egy gyors, preciz és megfizethetd talajvizsgalati modszert. A legnagyobb kihivas a
kalibracios talajmintdk Osszegyijtése és a megbizhatd elbrejelzési modellek
megalkotasa volt. Egy adatelemzd technika, az Gn. gépi tanulds (machine learning)
alkalmazasaval megtortént a talajok MIR, illetve XRF spektrumai és a laboratériumi
eredmények Osszefliggéseinek modellezése. A SoilCares a vildg szdmos tdjardl
szarmazo talajmintdkkal kalibralt globalis eldrejelzési modellt hozott 1étre, amely helyi
viszonyokra is vonatkoztathato (Terhoeven-Urselmans et al. 2015).

2017 végén a fejlesztok osszesen 11000 db talajmintat tartalmazoé globalis kalibracios
adatbazissal rendelkeztek, de ezek kozott még nem volt magyarorszagi minta. A
Magyarorszagra is érvényes kalibracios modell fejlesztése érdekében 2017-ben kezdetét
vette egy alatdmasztd kalibraciés tanulmany. Osszesen 557 db talajmintat vettek
meghatarozott  teriiletekrél, amelyeket Hollandidba, a SoilCares kalibrald

laboratoriumaba szallitottak. 2017 decemberére mar 261 mintanak megvizsgaltak a MIR
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és XRF spektrumat a kémhatasra (pHkci), a szerves szénre, a teljes kalcium €s a
kicserélhetd magnézium tartalomra vonatkozoan.

Ebben a dolgozatban bemutatjuk az eldzetes alatamasztd kalibracidés tanulmany
eredményeit, ami a helyi kalibraciéos mintak globalis talaj adatbazisba torténd
feltoltésének az kalibracios modell teljesitményére gyakorolt hatsat vizsgalja. A fent
emlitett 261 minta adatait hasznaltuk, illetve ezekbdl 24 talajmintat kivalasztottunk,
melyeket fiiggetlen, akkreditalt magyarorszagi laboratériumban vizsgaltak és ezek

alapjan végeztiik el a validalast.

IRODALMI ATTEKINTES

A hagyomanyos vizsgalati modszerekkel a minta laboratoriumi elokészitését kovetd
vizsgalatok (mint példaul AAS, ICP-AES, UV/VIS spektrofotometria) révén
meghatarozhatjuk a novény szamara sziikséges elemek, talajban megtalalhatd
modszerek jol kivitelezhetéek és analitikai teljesitoképességiik megfeleld, altalaban
iddigényesek és olyan anyagokat kell felhasznalni az elvégzésiikkor, mint savak, sok és
ioncserélt viz. A mérgezd és kdrnyezetre karos anyagok hasznalata és az alkalmazando
berendezések és miszerek jellemz6i miatt a vizsgalatokat csak laboratoriumi
koriilmények kozott lehet elvégezni, ahol ezen vegyi anyagok hasznalata és
artalmatlanitasa engedélyezett és biztositottak a vizsgalatok megbizhatd elvégzéséhez
sziikséges szervezeti, kdrnyezeti, miiszaki és személyi feltételek (MSZ EN ISO/IEC
17025).

A fent emlitett hagyomanyos modszerek haszndlata sordan felmeriilé problémak
elkeriilése miatt a novény altal felvehetd tapanyagtartalom vizsgdlatdnak egy masik
lehetséges mddja a spektroszkopiai modszerek (rontgen-fluoreszcencia spektrometria
vagy az infravords spektroszkopia) alkalmazasa. E technikak gyorsabbak és alig, vagy
nem igényelnek vegyi anyagokat és éppen ezért képesek gyors, megfizetheté megoldast
kinalni, tovabba akar terepi koriilmények kozott is végrehajthatok (pl. infravords
spektroszkopia) (Viscarra et al. 2006, Cohen et al. 2005).

Az infravords spektroszkopia a fény és a vizsgalt minta molekulainak kdlcsonhatasan
alapuld mérési technika. A kiilonb6z6 mintak az eltéré kémiai 6sszetételiikbol adoddan,

kiilonb6z6é hulldmhosszsdgu infravords sugdrzast nyelnek el. Az abszorbedlt savokat
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rogzitve egy olyan spektrumot kapunk, amely a kiilonb6z6 tulajdonsagu mintak esetén
eltér egymastol és emiatt valdsziniileg értékes informacioval bir. (Nocita et al. 2015).

A talaj reflektancia spektrumanak gazdag informacio tartalma lehetdvé teszi, hogy
egyetlen gorbébol szamos asvanytani, kémiai, és fizikai informaciot nyerjiink. Ezaltal
lehet6ség nyilik korrelacios analizisek elvégzésre a spektrum és az egyéb talajvizsgalod
modszerek altal kapott kémiai és fizikai paraméterek Osszevetésével. Pusztan a kozeli-
infravoros  spektrumokbol a legtobb esetben nem lehetséges messzemend
kovetkeztetéseket levonni, sziikség van a spektrum és valamely vizsgalt tulajdonsag
kozti osszefiiggés (korrelacio) feltarasara.

Ehhez olyan tudas elsajatitd szamitogépes modszerre (n. machine learning) van
sziikség, amely megfeleléen nagy mintasokasagra vonatkozoan tartalmaz spektralis
adatokat és referencia értékeket olyan paraméterekre, amelyeket a jovoben becsiilni
kivanunk (Goodacre 2003).

A kozeli infravords spektroszkopia mint korrelativ gyorsvizsgalati modszer gyakorlati
értékelése (T6th et al. 2018):

A spektrumok és az egyéb modszerek altal nyert relevans informaciok (pl.
laboratéoriumban mért Mg tartalom) kombinaldsa révén matematikai-statisztikai
modszerekkel becslé modelleket lehet felallitani, amelyek segitségével az ujonnan
beérkez6 mintak kérdéses tulajdonsagai (pl. Mg tartalom) NIR-spektrumuk alapjan
becstilhetdk (Soriano-Disla et al. 2014).

A talajtulajdonsagok reflektancia spektrum alapi szarmaztatasa tobbvaltozos
kalibracios eljarasok alkalmazasaval valosithatdo meg (Martens és Naes 1989).

A tobbvaltozos kalibracids eljarasok alkalmazasanak célja fiiggetlen valtozok (X-
valtozok, pl. spektralis adatok) és fiiggd valtozok (Y-valtozok, pl. talajparaméter
értékek) kozotti kvantitativ kapcsolat modellezése. Leggyakrabban linearis regresszio
alapi moddszereket alkalmaznak (pl. Multiple Linear Regression (MLR) (Andrews,
1974), Stepwise Multiple Linear Regression (SMLR), Principal Component Regression
(PCR) és a Partial Least Squares Regression (PLSR) (Geladi 1985, Stenberg et al.
2010)).
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ANYAG ES MODSZER

Magyarorszagon 557 talajmintat vettiink kalibralas céljabol. A mintavételi
helyszineket Minasny és McBratney (2006) és Roudier és Hedley (2013) tanulmanyai
alapjan valasztottuk ki. Olyan szempontokat vettiink figyelembe, mint a
teriilethasznalat, a talajtipus, a jellemz6 klima, a hozzaférhetdség és a piaci érték.

Osszesen 261 mintat vizsgaltunk a pHkcr (ISO 10390:2005), a szerves szén (EN
15936:2012), a kicserélhet6 Mg (ISO 23470:2007) és a osszes Ca-tartalom (ISO
18227:2014) tekintetében, illetve meghataroztuk az adott mintak MIR ¢és XRF
spektrumat is Bruker Alpha és Panalytical Epsilon 3 spektrométerekkel. A 261 mintabol
24-et az un. visszatartd modszerrel (,,hold-out validation™) validaltunk, mivel ezek a
mintdk megkdzelitdleg azonos helyszinrdl szarmaznak, mint a kalibracios adatok.

Az kalibracios modelleket a WEKA software (Hall et al. 2009) és az ADAMS
program (Reutemann és Vanschoren 2012) segitségével dolgoztuk ki. Az ADAMS egy
informaciokezelési rendszer, amely korszerli adatbanyaszaton, gépi tanuldson,
statisztikai elemzésen és vizualis szamitasi technologidkon alapul. A gyakorlati
alkalmazast megel6z6en a kalibracios adatokat megtisztitottuk a kiugré adatoktol egy
,Mean-Absolute Error” (eldrejelzési hibak abszolut értékének egyszerli szamtani atlaga)
kiugré adatok eltavolitasat végz6 algoritmussal (Savitkzy és Golay 1964). A t6bbi minta
segitségével pedig kiépitettiik az kalibraciés modelleket gy, hogy mintanként egy
modell eldrejelzését végeztiik el. A kombinalt MIR-XFR és a laboratoriumi vizsgalat
eredményeinek Osszevetéséhez minden modellnél a Locally Weighted Learning PLS
programot (Vinzi et al. 2010) és a Gauss eliminacidés modszert (Rasmussen és Williams
2006) hasznaltuk.

A SoilCares altal alkalmazott kalibraciés modellek a MIR és XRF szenzorok
spektrum adatait hasznaljak fel ugy, hogy az spektrum adatokat egyetlen eredménnyé
,,olvasztjak 0ssze”. Ez azt jelenti, hogy a szenzorok altal kozosen szolgaltatott spektrum
adat joval atfogobb eldrejelzést tud adni, mint amire az egyes szenzorok képesek
lennének (Elmenreich 2002). Egy kalibracios modell megalkotasahoz mindkét szenzor
spektrum adatara, illetve referenciaként a laboratoériumi talajvizsgalatok eredményeire is
sziikség van.

A magyarorszagi talajminta eredmények kiilonbségeinek illusztralasara mintanként

harom kiilonbozé kalibraciés modellt hoztunk létre az elérhetd magyarorszagi
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kalibracios adatok 0%-anak, véletlenszeriien kivalasztott 50%-anak, illetve 100%-anak
feltoltésével (kivéve a visszatarto modszerrel validalt mintadkat). Mindegyik modell
teljesitményét a visszatartd modszer segitségével értékeltiik. A teljesitmények kozotti
valasztottunk ki. Két értékelési modszer keriil bemutatasra: 12, az el6rejelzési és a valos
értékek kozotti egyezések mérésére, illetve az atlagos négyzetes eltérés statisztikai
mutatd (Root Mean Squared Error), ami a mintak kozotti eltérést, vagyis az eldrejelzési

hibat adja meg.

EREDMENYEK ES KOVETKEZTETES

A kisérletben a mintak szerves szén, Osszes kalcium, kicserélheté magnézium-
tartalmat, illetve a kémhatasat vizsgaltuk (pH-KCI). Az [. tdablazatban lathatod, hogy a
szerves szén, az Osszes kalcium-tartalom, illetve a kémhatas esetében az r? értéke tobb

mint 0,95 mar a magyarorszagi talajmintak globalis adatbazisba torténd feltoltése elott.

1. tablazat: Az elérejelzési modellek teljesitménye a 24 validacios minta fiiggvényében

Table 1. Performance of the prediction models using the 24 validation samples

Magyar Szerves C @ Osszes Ca ® Kicserélhets Mg @
pH-KCI ®
kalibracios (9/kg) (9/kg) (mmol+/kg)
mintak @ R2 | RMSE | R? | RMSE R? RMSE R? RMSE
0% 09 | 121 | 1,00 | 1,67 0,71 11,2 0,98 0,25
50% 097 | 111 [ 1,00 | 158 0,79 9,10 0,98 0,25
100% 097 | 1,08 | 1,00 | 150 0,80 8,82 0,98 0,24

@ Hungarian calibration samples' @ Organic C, @ Total Ca, ® Exchangeable Mg, ©® pH-KCI

A magyarorszagi kalibraciés mintak hozzdadasaval az r? értékében egy kismértékil
javulas tapasztalhatd. A kicserélhetd magnézium eredményei elfogadhatéak, am tisztdn

latszik, hogy a kalibraciés mintik hozzadasa utan 1ényegesen magasabb lett az r? érték.

Az . abra az Kalibracios modellek teljesitménybeli kiilonbségeit mutatja a kalibracios
mintdk adatbazisba torténd feltdltésének fiiggvényében. Azok a modellek, amelyek 2
értéke mar eleve magas volt (>0,95), a magyarorszagi mintak hozzaadasat kdvetéen

nem teljesitettek sokkal jobban, csak az atlagos négyzetes eltérés (RMSE) értéke
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csokkent esetiikben. A gyengébben teljesitdé modelleknél viszont - mint példaul a
kicserélhetd magnézium — a helyi mintdk hozzaadasa nagyobb hatassal volt az r? és az

RMSE értékeire.

Organic C (g/kg), 0% Exchangeable Mg (mmol+kg}, 0%
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1. abra: A magyarorszagi kalibracids mintak adatbazisba torténd feltdltésének
(als6 abrak) hatasa a szerves szén (bal oldal) és a kicserélhetd magnézium
(jobb oldal) elérejelzési modelljeire (a regresszids egyenes piros vonallal
jelolve).
Figure 1 The effect of uploading Hungarian calibration samples into the database
(bottom diagrams) on the predictive models of organic carbon (left) and exchangeable

magnesium (right) predictor (regression line marked by red line).

A kisérletben a mintak szerves szén, teljes kalcium, kicserélhetd magnézium-
tartalmat, illetve a kémhatasat vizsgaltuk. Az eredményekbdl kideriil, hogy a SoilCares
globalis adatbazisa elegendd informdacidval rendelkezik mas orszdgok hasonld talajairol,
hogy a négy talajtulajdonsagot sikeresen megbecsiilje att6l fliggetleniil, hogy a
magyarorszagi mintak 0, 50 vagy 100%-a adtuk-e¢ hozza. A helyi mintak adatbazisba
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torténd feltoltésével azonban az eldrejelzési modell teljesitménye javult az olyan
gyengébben teljesitd modellek esetében, mint a kicserélheté magnézium.

A tovabbi, Osszesen 557 db magyarorszagi minta globalis adatbazisba torténd
feltoltését kovetéen az elbrejelzési modellek tovabbi javulasa varhatd, mivel igy
beazonosithatjuk a helyi korilmények jellemz6é hatasait. Ennek a munkanak az
eredménye 2018-ban fog megtdrténni, mint ahogy az elérejelzési modellek tobb talaj
tulajdonsagra torténd kibovitése is.

A Magyar Tapanyag-gazdalkodasi Szaktanicsaddé Rendszer (pl. MEM-NAK, Pro
Planta, 3RP) a hagyomanyos talajvizsgalati médszerek eredményei alapjan szamolja ki
a kijuttatandd tapanyag mennyiségét. 2018-ban egy olyan tanulmany elvégzését
tervezzilk, amelyben 0sszevetjiik a SoilCares altal kidolgozott és a hagyomanyos
magyar talaj vizsgalati modszerek eredményeit. Ezzel az atvaltassal lehetévé valik a
SoilCares eredményeinek hasznalata a magyar szaktanacsadasi rendszerben.

Az elbzetes tanulmany eredményei alapjan elmondhatd, hogy a SoilCares MIR/XRF
szenzor technologijaval torténd talajvizsgalati modszere igéretes lehet a magyar

gazdalkodok szamara.

Routine soil testing in Hungary: perspectives of the use of Infrared and X-ray

fluorescence sensor technology.

VIKTORIA DORKA-VONA! RENATO KALOCSAI, SAM SARJANTZ, ZSOLT
GICZIY, PETER VAN ERP% ATTILA KOVACS!
1Széchenyi Istvan University, Faculty of Agricultural and Food Sciences, Department of
Biosystems and Food Engineering

2AgroCares Research B.V., Wageningen, The Netherlands.

SUMMARY

One of the major challenges of using Mid-Infrared (MIR) and X-ray Fluorescence
(XRF) sensor technology for routine soil testing is the collection of soil calibration

samples, and derivation of reliable prediction models linking soil MIR/XRF spectra to
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wet chemistry data of the samples. As of late 2017, the company SoilCares has
prediction models based on a global soil calibration set consisting of about 11,000
calibration samples from 25 countries. In mid-2017, SoilCares started collecting 557
Hungarian soil samples from agricultural land and by December 2017 about 250
samples of these were analysed on MIR and XRF spectra for pH-KCI, organic carbon,
total calcium and exchangeable Mg data.

A preliminary calibration and validation study was carried out to determine the
performances of the pH-KCI, organic carbon (C), exchangeable magnesium (Mg), and
total calcium (Ca) prediction models after addition of 0%, 50%, and 100% of 237
Hungarian samples to the global soil calibration database. Subsequently, the prediction
models were validated using an independent validation set of 24 Hungarian soil
samples.

The results show that the r? between the predicted and actual values is good (r>> 0.9)
and prediction error is acceptable for organic C, pH-KCI, and total Ca. Performance of
the Mg prediction models is sufficient but needs further improvement. It is expected that
the performance of all prediction models will improve further when all 557 Hungarian
calibration samples are added to the global soil calibration set. We conclude that
Hungary is ready to use MIR/XRF sensor technology for routine soil testing.
Keywords: soil testing, sensor technology, calibration model, X-ray fluorescence,

infrared spectroscopy
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