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Pflanzenemahrung und Dingung

Bestimmung des Leguminosenanteiles in Kleegras mit FT-NIRS:
- Modellvalidierung

Felix Locher, Hauke Heuwinkel, Reinhold Gutser, Urs Schmidhalter

Problemstellung/Ziele: Der Leguminosenanteil in Vielartengemengen ist eine wichti-
ge Kenngrdfe zur Quantifizierung der biologischen Stickstoffbindung. Die Nah-
Infrarot-Reflektions-Spektroskopie (NIRS) zeigte sich als eine vielversprechende
Methode zur Messung des Leguminosenanteiles, Die Entwicklung eines genausan ung
rebusten Modells mit definferten Standards (=Kalibration) kann jedoch mehrere Jahre
in Anspruch nehmen, da die verwendeten Standards die natoirlich vorkemmende
Variabilitét des Kleegrases so weit wie méglich abgedecken sallten (Brerston, 2060).
Interne Validierungen mit abhangigen, d.h. zur Kalibration verwendeten Proben zeig-
ten zwar die generelle Anwendbarkeit des Mefiprinzips, gaben aber nur eingeschrankt
Aufschiull Gber die tatsichliche Genauigkeit der NiRS-Vorhersage. Deshalb wurde die
bestehende Kalibration an externen, d.h. modeliunabhangigen Proben anderer Ern-
tetermine, Artzusammensetzung und Herkunft vafidiert.

Hypathesen: Die Messung des Leguminosenanteiles mit NIRS ist eine einfache und
schnelle Methode, um den Leguminosenanteil in Gemengeproben unabhéngig von
Erntetermin, Herkunft und Artzusammensetzung mit hoher Genauigkeit und
Reproduzierbarkeit zu bestimmen.

Methoden: Die Modellentwicklung (Kalibration) erfoigte an Proben mit definiertem
Leguminosenanteil (= calibration-set), Fur die Standardherstellung wurde Kleegras
(FAM-Versuchsgut Scheyern, Bayern) von fiinf Ernteterminen und drei Schlagen in
Kles- und Grasfraktion sortiert, getrocknet (60°C, 72 h) und gemanhlen (1.5 mm). Fur
die Kalibration wurden sowohl reine Leguminosen- und Grasproben als auch genau
definierte Mischproben verwendet (n=387). Aus deren NIR-Spektren (Vektor 22/N,
BRUKER) wurde mittels der Partial Least Square Regressian (PLSR) ein multivariates
Modell entwickelt, mit dessen Hilfe der Leguminosenanteil unbekannter Proben
vorhergesagt werden kann. Die interne Validierung {Kreuzval ierung) ergab einen
Vorhersagefehler (root mean square error of cross validation = RMSECV) von <3%
Leguminosenanteil fur die Standards. Fur die externe Validierung stand Material
unterschiedlicher Erntetermine und Artzusammensetzung aus Buchloe, Giessen,
Wiirzburg und Viehhausen zur Verfiigung. Nach gleicher Probenaufbereitung wurden
daraus Standards in 10%-Schritten gemischt. Der Vorhersagefehler der externen
Validierung (root mean square error of prediction = RMSEP) fur diese Proben gibt
Auskunft liber die tatsachliche Leistungsfahigkeit des bestehenden NIRS-Modells.

Ergebnisse/Diskussion: Die externe Modellvalidierung zeigte in der Vorhersage der
unabh#ngigen Standards (= test-sets) hervorragende Linearitit, eine fast ideale
Steigung der Regressionsgeraden und ein Hichstmal an erklarter Varianz (Abb.1).
Erwartungsgemdl erhshte sich der Vorhersagefehler gegentiber der internen
Validierung (Tab. 1). Es zelgte sich |e test-set eine unterschiedliche
Vorhersagegenauigkeit, wobei jeweils ein systematischer Fehler (Bias) bechachtet
wurde. Worauf dieser systematische Fehler schluendlich beruht, kann nicht genau
festgestellt werden, Unterschiedliche Wachstumsbedingungen sowie Art- oder
Sorteneinflisse kommen hierbei ebenso in Frage, wie kleine Unterschieds in der
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Probenaufbereitung (z. B. Restwassergehait, Probenalter) (Shaffer et al. 1990}. Der
systematische Fehler wurde in einem zwsiten Schritt von den vorhergesagten Werten
der Standards abgezogen (Diller, 2002). Dies ist bei der beobachteten Linearitat
legitim. Mit dieser Vorgehensweise lieh sich der RMSEP auf 2-3 % reduzieren
{=RMSEPuiascom Tab. 1). Da jedoch die Gliltigkeit eines Modells grundsatzlich durch
die in der Kalibration befindlichen Proben limitiert ist, ist es unter Umsténden sinnvoli,
das etablierte Vorhersagemodell mit den neu gewonnenen Standards zu erweitern,
indem sie dem calibration-set zugefiigt werden. Dadurch wird die im Modell
vorhandene Variabilitit erhdht und der systematische Vorhersagefehler durch das neu
berechnete Modell fiir zuk(nftige Proben schrittweise minimiert. Die Entwicklung eines
stabilen (‘universellen') Modells kann jedoch mehrere Jahre dauern.
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Abbildung 1 Externe Validierung eines NIRS Modells zur Vorhersage des
Leguminosenanteiles in Mischproben von vier unterschiedlichen Standorten.
Dargestelit sind die wahren Leguminosenanteile im Gemenge und die
Leguminosenanteile, die sich aus der NIRS- Vorhersage ergaben.

Tabelle 1 Externe Validierung eines NIRS Modells zur Vorhersage des
Leguminosenanteiles in Mischproben von vier Standorten. Dargestellt sind Anzahl der
Proben, der Vorhersagefehier (RMSEP), die mittlere Abwelchung vom wahren Wert
(Bias) und der Vorhersagefehler, wenn die vorhergesagten Werte um den Bias
korrigiert wurden.

Herkunft und Datum n RMSEP [%]  Bias [%] RMSEP pascor [%0]
Buchloe Mai 2002 20 8.8 -6.5 2.3
Giessen Juli 2001 20 5.0 2.7 33
Viehhausen Mai 2002 20 7.7 -7.3 1.8
Wilrzburg Mal 2002 20 5.9 -9.8 3.1
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Fazit: Das hier vorgestellte aus fiinf Ernteterminen entwickelte Modell lieferte Gber
alle test-sets berechnet auch ohne Biaskorrektur sehr zufriedenstellende Ergebnisse.
Die beobachtete Prazision und Linearitat der Schatzung des Leguminosenanteiles
ermdglicht unabhangig von Erntetermin, Herkunft und Artzusammensetzung genaue
Aussagen zur réumlichen Variabifitat des Leguminosenanteiles in einem Gemenge.
Die Genauigkeit und Reproduzierbarkeit ist selbst ohne Biaskorrektur héher als bei
visuelien Schatzungen. Damit stellt die Schatzung des Leguminosenanteiles mit NIRS
eine schnelle Methode dar, um Ober Ertrag und Leguminosenanteil die N;-Bindung im
Feld zu quantifizieren und deren raumliche Variabilitat darzustellen. .

Literaturangaben:

Brereton R.G. (2000): Infroduction to multivariate calibration in analytical chemistry, Analyst 125,
5. 2125-2154.

Diller, M. (2002): Untersuchungen zur NIRS-Methodenentwicklung fiir Kartoffeln aus dem Organi-
schen Landbau unter Berlicksichtigung von Jahrgangs und Scrteneinflifssen. Diss. Rheinische
Friedrich-Wilhelms-Universitat, Bonn

Shaffer J. A, Jung G.A., Shenk J.S. u. 8.M. Abrams (1920): Estimation of botanical composition in
alfalfa/ryegrass mixtures by Near Infrared Reflectance Spectroscopy. Agron. J. 82, S. 669-673.

95




