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L'invention concerne un procédé (1) pour configurer un dispositif de spectrométrie cible au moyen d'un dispositif de spectrométrie
de référence, chaque spectrométre comprenant une source lumineuse et un détecteur adapté pour détecter de la radiation
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(57) Abrégé(suite)/Abstract(continued):

lumineuse émise par la source et réfléchie ou transmise par un objet, générant ainsi des mesures spectrales, les mesures
spectrales comprenant une série de n spectres pour chaque objet et un spectre moyen mesuré pour chaque série de spectres, le
procédé comprenant les étapes de: - acquisition (10) de mesures spectrales de référence pour un ensemble d'échantillons de
référence par le spectrométre de référence et stockage des mesures spectrales dans une base de données de référence; -
acquisition (12) de mesures spectrales cible pour un sous-ensemble des échantillons de référence par le spectrométre cible et
stockage des mesures spectrales dans une base de données cible; - détermination (14) d'un spectre moyen sg pour chaque

échantillon de référence a partir des mesures spectrales de référence et cible; - détermination (16) d'une série de n spectres si (i =
1...n) pour chaque spectre moyen sg, comprenant les étapes de détermination d'une fonction de transfert optique du spectrométre
cible et d'application de la fonction de transfert optique a chaque spectre moyen mesuré par le spectrométre de référence; et -
stockage (18) du spectre moyen et de la série de n spectres pour chaque échantillon de référence dans la base de données cible,
dans lequel les étapes (14, 16) de détermination sont réalisées au moyen d'un module de calcul. L'invention concerne également
un dispositif (100) de spectrométrie étant configuré selon le procédé (1) selon l'invention.
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(57) Abstract: The invention relates to a method (1) for configuring a target spectrom-
etry device by means of a reference spectrometry device, each spectrometer compris-
ing a light source and a detector that is suitable for detecting the light radiation emitted
by the source and reflected or transmitted by an object, thus generating spectral mea-
surements, the spectral measurements comprising a series of n spectra for each object
and an average spectrum measured for each series of spectra, the method comprising
the steps of: - acquiring (10) reference spectral measurements for a set of reference
samples with the reference spectrometer and storing the spectral measurements in a
reference database; - acquiring (12) target spectral measurements for a sub-set of ref-
erence samples with the target spectrometer and storing the spectral measurements in
a target database; - determining (14) an average spectrum sg for each reference sample
from the reference and target spectral measurements; - determining (16) a series of n
spectra s (i = 1...n) for each average spectrum sg, this comprising steps of determin-
ing an optical transfer function of the target spectrometer and of applying the optical
transfer function to each average spectrum measured by the reference spectrometer;
and - storing (18) the average spectrum and the series of n spectra of each reference
sample in the target database, wherein the determining steps (14, 16) are carried out
by means of a computing module. The invention also relates to a spectrometry device
(100) configured using the method (1) according to the invention.

(57) Abrégé : L'invention concerne un procédé (1) pour configurer un dispositif de
spectrométrie cible au moyen d'un dispositif de spectrométrie de référence, chaque
spectrométre comprenant une source lumineuse et un détecteur adapté pour détecter
de la radiation lumineuse émise par la source et réfléchie ou transmise par un objet,
générant ainsi des mesures spectrales, les mesures spectrales comprenant une série
de n spectres pour chaque objet et un spectre moyen mesuré pour chaque série de
spectres, le procédé comprenant les étapes de: - acquisition (10) de mesures spectrales
de référence pour un ensemble d'échantillons de référence par le

[Suite sur la page suivante]
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Publiée:
— avec rapport de recherche internationale (Art. 21(3))

spectrométre de référence et stockage des mesures spectrales dans une base de données de référence; - acquisition (12) de mesures
spectrales cible pour un sous-ensemble des échantillons de référence par le spectrométre cible et stockage des mesures spectrales dans
une base de données cible, - détermination (14) d'un spectre moyen sg pour chaque échantillon de référence a partir des mesures
spectrales de référence et cible; - détermination (16) d'une série de n spectres s (i = 1...n) pour chaque spectre moyen sg, comprenant
les étapes de détermination d'une fonction de transfert optique du spectrométre cible et d'application de la fonction de transfert optique
a chaque spectre moyen mesuré par le spectrometre de référence; et - stockage (18) du spectre moyen et de la série de n spectres pour
chaque échantillon de référence dans la base de données cible, dans lequel les étapes (14, 16) de détermination sont réalisées au moyen
d'un module de calcul. L'invention concerne également un dispositif (100) de spectrométrie étant configuré selon le procédé (1) selon
l'invention.
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Procédé pour configurer un dispositif de spectrométrie

Domaine technique
La présente invention concerne un procédé pour configurer un dispositif

de spectrométrie cible au moyen d’un dispositif de spectrométrie de référence.
Elle concerne également un dispositif de spectrométrie configuré selon ce
procédeé.

Le domaine de I'invention est, de maniere non limitative, celui du domaine

des méthodes spectrométriques.

Vd

Etat de la technique
La spectrométrie est un outil incontournable dans l'identification, la

quantification et la caractérisation de substances, composés ou molécules. Elle
est utilisée dans de nombreux domaines scientifiques, tels que la physique, la
chimie organique, le domaine pharmaceutique ou la médecine. La spectrométrie
est également tres importante dans le domaine industriel, par exemple pour le
contréle de qualité en production, le contréle de mélanges, de nettoyage en
ligne ou la surveillance dans des centres de méthanisation.

L'un de ses avantages majeurs est le temps de détection trés rapide.

La réponse d’un dispositif spectrométrique consiste en un signal électrique
proportionnel a I'amplitude d’absorption ou de réflexion d’un faisceau lumineux
émis vers |’échantillon ou I'objet a analyser et absorbé ou réfléchi par celui-ci.
Les propriétés des échantillons a analyser peuvent inclure, par exemple, la
concentration d'éléments chimiques quelconques (sucre, lipide, contaminent,
etc.), le taux d’humidité dans une matrice ou de protéine dans le bl¢g, la texture,
la température de carbohydrates, de sucres, etc. Pour associer ce signal
électrique a une propriété de I'échantillon, une relation doit étre établie entre le
signal mesuré et la propriété de I’'échantillon. Ces relations de calibration sont
stockées directement dans le dispositif spectrométrique ou dans un module relié
de maniére directe ou indirecte au spectrometre. Une telle base de données
comprend typiquement des relations pour une large gamme de types
d’échantillons pour I'analyse desquels le spectrométre est destiné.

Pour pouvoir procéder a la calibration d’un appareil spectrométrique, celui-
ci doit effectuer, au préalable, des mesures spectrométriques sur une large

gamme d’échantillons. L'’ensemble des échantillons peut inclure, par exemple,
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une gamme de différentes farines, de textiles, de liquides, etc. Ces échantillons
sont clairement identifiables et peuvent étre stockés.

Il existe des techniques pour transférer des données de calibration d’un
dispositif de mesure de référence a un autre dispositif de mesure, par exemple,
en utilisant des simulations pour réduire ou éliminer des caractéristiques
spécifiques du dispositif de référence. Cependant, pour cela il est nécessaire
d’effectuer les mesures sur les échantillons de calibration avec les deux
dispositifs. Un modéle de calibration développé pour le dispositif de référence

peut ensuite étre appliqué pour le deuxiéme dispositif.

Exposé de l'invention
Un but de la présente invention est d’améliorer les techniques existantes.

Un but de la présente invention est de proposer un procédé pour configurer
un dispositif de spectrométrie cible au moyen d’un dispositif de spectrométrie
de référence permettant de ne choisir qu’un sous-ensemble des échantillons de
référence pour réaliser la configuration du spectrometre cible, c’est-a-dire, sans
qu’il soit nécessaire que I'ensemble des échantillons mesurés par le dispositif de

référence est également mesuré par le dispositif cible.

Au moins un de ces buts est atteint avec un procédé pour configurer un
dispositif de spectrométrie cible au moyen d’un dispositif spectrométrique de
référence, chaque dispositif de spectrométrie comprenant un spectrometre,
chaque spectrometre comprenant une source lumineuse et un détecteur adapté
pour détecter de la radiation lumineuse émise par la source et réfléchie ou
transmise par un objet, générant ainsi des mesures spectrales, les mesures
spectrales comprenant une série de n spectres pour chaque objet et un spectre
moyen mesuré pour chaque série de spectres. Le procédé comprend les étapes
de :

- acquisition de mesures spectrales de référence pour un ensemble
d’échantillons de référence par le spectrométre de référence et
stockage des mesures spectrales dans une base de données de
référence ;

- acquisition de mesures spectrales cible pour un sous-ensemble des
échantillons de référence par le spectrométre cible et stockage des
mesures spectrales dans une base de données cible ;
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- détermination d’un spectre moyen pour chaque échantillon de référence
a partir des mesures spectrales de référence et cible, comprenant les
étapes de détermination d’une fonction de transfert optique du
spectrometre cible et d’application de la fonction de transfert optique a
chaque spectre moyen mesuré par le spectrométre de référence ;

- détermination d’une série de n spectres pour chaque spectre moyen ;
et

- stockage du spectre moyen et de la série de n spectres pour chaque
échantillon de référence dans la base de données cible.

Les étapes de détermination sont réalisées au moyen d’'un module de

calcul.

Le procédé selon la présente invention permet de s’affranchir de la
nécessité de mesurer tous les échantillons d’'un ensemble de référence avec un
spectrometre cible avant de pouvoir procéder a la configuration dudit
spectromeétre. Grace au procédé selon l'invention, une base de données
spectrales contenant toutes les mesures spectrales de |'ensemble des
échantillons peut étre enregistrée pour le spectrometre cible, en partant d’un
volume restreint de mesures et en utilisant les mesures effectuées par un
spectromeétre de référence. De maniére avantageuse, le procédé peut étre

appliqué a tout type de spectrometre cible.

Le spectrometre de référence, aussi appelé spectrometre maitre, peut étre,
par exemple, un spectrometre de laboratoire, ou tout autre type de
spectrometre qui sert de spectromeétre de référence.

Le spectrométre cible, aussi appelé spectrométre esclave, peut étre un
spectromeétre du méme type que le spectrométre de référence. Typiquement, le
spectrometre cible correspond a une version de production du spectrometre de
référence.

Le spectrométre cible peut aussi étre un dispositif ayant des
caractéristiques techniques différentes de celles du dispositif de référence. Les
deux spectrometres peuvent se distinguer, notamment, par leur méthode de
mesure (réflexion, transmission ou transflexion), par leur gamme spectrale, leur
résolution, la sensibilité ou la gamme dynamique. Le deuxiéme spectromeétre

peut étre, par exemple, un spectrometre miniaturisé.
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De préférence, le spectrométre de référence est un dispositif dont les
spécifications techniques sont meilleures que celles du spectrometre cible.

De maniere préférée, les deux spectromeétres sont sensibles dans la
gamme visible et/ou infrarouge du spectre lumineux, entre environ 400 nm et
2500 nm.

De maniére générale, la fonction de transfert optique d’un spectromeétre
correspond a sa réponse impulsionnelle, c’est-a-dire, la réponse d’un
spectrometre a une longueur d’onde donnée.

Selon un exemple, I'application de la fonction de transfert optique a chaque
spectre moyen du spectrometre de référence est réalisée par le calcul d’un
produit de convolution entre la fonction de transfert optique et chaque spectre

moyen.

Selon un mode de réalisation, le procédé peut comprendre en outre une
étape de minimisation de I'’écart entre le spectre moyen déterminé et le spectre
moyen mesuré par le spectrométre cible pour chaque échantillon du sous-

ensemble d’échantillons de référence.

Selon un mode de réalisation, la fonction de transfert optique est
déterminée par au moins une caractéristique technique du spectrometre cible.
Cette caractéristique technique est choisie parmi la sensibilité, la gamme
spectrale ou la résolution. De préférence, ces trois caractéristiques techniques
du spectrométre cible sont utilisées pour déterminer la fonction de transfert
optique.

Ces caractéristiques techniques des spectromeétres cible peuvent étre
fournies par le fabricant. Lorsqu’elles ne sont pas fournies, elles peuvent étre

estimées ou mesurées.

Selon un mode de réalisation, I'étape de détermination d’une série de n
spectres comprend les étapes de :
- estimation d’une matrice de covariance a partir des spectres mesurés
par le spectrométre cible ; et
- détermination de n vecteurs Gaussiens a partir de la matrice de

covariance pour chaque échantillon de référence.
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De maniere préférentielle, la matrice de covariance est estimée a partir
des spectres mesurés par le spectrométre cible et le bruit associé a ces mesures.
En effet, I'estimation de la matrice de covariance est plus fiable en prenant
en considération le bruit haute fréquence, ou bruit de mesure, présent dans
toutes les mesures physiques. La dépendance du bruit de l'intensité du signal
optique mesuré peut étre modélisé et utilisée pour affiner I'estimation de la

matrice de covariance.

Selon un autre aspect, l'invention concerne un dispositif de spectrométrie
comprenant un spectrometre comprenant une source lumineuse, un détecteur
de radiation lumineuse et un module électronique, le dispositif de spectrométrie

étant configuré selon le procédé selon l'invention.

La base de données spectrales cible peut notamment étre enregistrée dans
un module électronique faisant partie du spectromeétre ou étant relié a celui-ci.
Ce module électronique peut comprendre, par exemple, une mémoire interne
du spectromeétre ou une plateforme embarquée, telle qu’'un micro-ordinateur,
un smartphone, et/ou un serveur distant. Le module électronique peut étre relié
de maniére directe ou indirecte au spectrometre, par exemple via un cloud ou
tout autre dispositif de communication.

De maniére analogue, le module de calcul réalisant les étapes de
détermination et d’estimation du procédé selon l'invention peut faire partie du
spectromeétre ou étre relié a celui-ci.

Ces deux modules peuvent étre constitués soit par un seul et unique

module, soit par deux modules distincts.

Selon un mode de réalisation préféré, le spectrometre peut étre un spectrométre
miniaturisé. Dans ce cas, il peut comprendre une sonde fibrée adaptée pour

effectuer des mesures a distance.

Description des figures et modes de réalisation
D’autres avantages et caractéristiques apparaitront a I'examen de la

description détaillée d’exemples nullement limitatifs, et du dessin annexé sur

lequel :
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- la Figure 1 est une représentation schématique d’un dispositif de
spectrométrie selon un mode de réalisation de l'invention,
- la Figure 2 est une représentation schématique d’un procédé selon un

mode de réalisation de l'invention.

Il est bien entendu que les modes de réalisation qui seront décrits dans
la suite ne sont nullement limitatifs. On pourra notamment imaginer des
variantes de l'invention ne comprenant qu’une sélection de caractéristiques
décrites par la suite isolées des autres caractéristiques décrites, si cette
sélection de caractéristiques est suffisante pour conférer un avantage technique
ou pour différencier l'invention par rapport a I’état de la technique antérieure.
Cette sélection comprend au moins une caractéristique de préférence
fonctionnelle sans détails structurels, ou avec seulement une partie des détails
structurels si cette partie uniqguement est suffisante pour conférer un avantage
technique ou pour différencier I'invention par rapport a I'état de la technique
antérieure.

En particulier toutes les variantes et tous les modes de réalisation décrits
sont combinables entre eux si rien ne s’oppose a cette combinaison sur le plan

technique.

L'invention concerne un procédé pour configurer un dispositif de
spectrométrie cible au moyen d’un dispositif de spectrométrie de référence.

La Figure 1 montre schématiquement un dispositif 100 de spectrométrie,
comprenant un spectrometre 110 et un module électronique 120.

Chaque spectrometre 110 est équipé, au moins, d’une source de lumiere
et d'un détecteur. De la lumiere est dirigée sur un objet ou échantillon a
analyser, et la radiation transmise ou réfléchie est captée par le détecteur.

Le dispositif 100 de spectrométrie peut étre piloté au moyen d’une unité
de contrble externe 130.

Le module électronique 120 est configuré pour traiter les signaux optiques
détectés et ainsi analyser |'’échantillon au moyen d’une base de données
enregistrée dans celui-ci et comprenant notamment des relations de calibration.
Chaque spectromeétre 110 peut étre caractérisé par une fonction de transfert

optique ou, de maniére équivalente, par sa réponse impulsionnelle.
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De maniére générale, une mesure spectrale correspond a la mesure de
I'absorbance de la lumiere pour chaque longueur d’onde A dans une gamme
spectrale A. Pour obtenir I'absorbance d’un matériau, on mesure l'intensité I(1)
réfléchie ou transmise par |'échantillon et la compare a une intensité de
référence Io(A) selon I'équation suivante :

[Math 1]

()
1A/

L'intensité de référence Io(A) est mesurée sur un échantillon de référence

AG) = logas (

en matériau inerte. Cet échantillon de référence est en général un matériau
utilisé pour mesurer la distribution spectrale de la source lumineuse du

spectrometre.

La Figure 2 illustre schématiquement les étapes d’un procédé 1 selon un
mode de réalisation de l'invention.

Dans un premier temps, lors d’'une étape 10 du procédé 1, avec un
premier spectromeétre M, les spectres si d'un ensemble A d’échantillons sont
mesurés. Ce premier spectrométre M est appelé spectrométre maitre ou
spectrometre de référence. Ces mesures sont stockées ou enregistrées dans
une base de données spectrales, dite de référence, BAM.

Lors d'une étape 12, les spectres si pour un sous-ensemble B
d’échantillons sont mesurés avec un deuxiéme spectrométre S, dit spectrometre
cible ou esclave. Ces mesures sont stockées ou enregistrées dans une base de
données spectrales, dite cible, BBS. Le sous-ensemble B fait partie de
I’ensemble A d’échantillons.

Les échantillons de référence de I'ensemble A sont, de préférence, en un
matériau inerte, par exemple du bois, des farines, des blés, des plastiques ou
des huiles. On présume que pour les échantillons de référence de I'ensemble A,
seulement peu de propriétés chimiques varient d’'un échantillon a I'autre. Il est
en effet préférable que les échantillons de référence aient des propriétés
chimiques proches pour que leurs spectres ne soient soumis a un trop grand
nombre de sources de variabilité indépendantes. Par exemple, un ensemble de
farines avec des niveaux protéiques différents peut présenter une source de
variabilité qui est le taux protéique. Si I'ensemble des farines contient différents
types de farines (par exemple, T45, T55), il y a une source de variabilité
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supplémentaire. Plus le nombre de sources de variabilité est important, plus la
taille du sous-ensemble B doit étre importante.

Les mesures 10, 12 des spectres sont effectuées dans les mémes
conditions. Les échantillons sont mesurés a l'aide des spectromeéetres M et S en
effectuant n balayages répétés a différents points physiques de chaque
échantillon. La méthode de mesure (réflectance, transmittance ou
transflectance) peut étre différente pour les deux spectrométres M et S.

Typiquement, chaque mesure spectrale est une matrice de m colonnes et
lignes, ou m correspond au nombre de longueurs d’onde utilisées pour la mesure
d’un spectre et n est le nombre de spectres mesurés par échantillon. En effet, a
cause d’'un nombre de facteurs, deux mesures de spectre (balayages) sur un
méme échantillon ne sont pas identiques. Ces facteurs incluent, par exemple,
I’nétérogénéité de I'échantillon, le bruit électronique de I'appareil de mesure,
I'imperfection des composants optiques de l|'appareil, et les conditions de
mesure comme I'humidité ou la température de l'air. Toutes les mesures
spectrales d'un ensemble d’échantillons peuvent étre stockées dans un seul
fichier. Alternativement, il est possible de traiter un fichier par mesure spectrale.

A partir des n spectres pour un échantillon, il est possible d’obtenir un
spectre moyen représentant la moyenne des n spectres.

En référence a la Figure 2, lors d’'une étape 14, la forme d’un spectre
moyen s’s(1) pour chaque échantillon dans I'ensemble A est déterminée pour le
spectrometre S. Pour ce faire, on utilise les spectres moyens obtenus a partir
des mesures spectrales par le spectrometre de référence, dits spectres moyens
de référence, pour en effectuer un ré-échantillonnage.

Pour cette étape 14, il est nécessaire de connaitre les caractéristiques
techniques et paramétres suivants de chaque spectroméetre M et S : la gamme
spectrale Am, As, la résolution rv, rs et la sensibilité sw, ss.

La gamme spectrale A est I'ensemble de toutes les longueurs d’onde
utilisées pour effectuer une mesure spectrale. Cette information peut étre
trouvée, par exemple, dans des fichiers de mesure ou sur une fiche technique
du spectrométre, fournie par le fabricant. La gamme spectrale peut étre
exprimée en longueurs d’onde A avec pour unité le nanometre (nm) ou en
nombres d'onde o avec pour unité le cm™. Les deux unités utilisées doivent étre
identiques entre les deux spectromeétres M et S. Les unités peuvent étre

converties selon la relation suivante :



10

15

20

25

30

CA 03135861 2021-10-01

WO 2020/201484 PCT/EP2020/059507
-9 -

[Math 2]

107
A=—
g

Pour ré-échantillonner les spectres moyens de référence, une estimation
de la fonction de transfert optique, ou de la réponse impulsionnelle, CMS du
spectrometre cible est réalisée. En effet, la résolution du spectrométre cible est
simulée a partir des spectres moyens de référence. Pour ce faire, un produit de
convolution entre la fonction de transfert du spectrometre cible et les spectres
moyens de référence est calculé. On obtient ainsi des spectres moyens cible
susceptibles d’étre mesurés avec le spectrométre cible. La réponse
impulsionnelle peut, par exemple, avoir une forme Gaussienne, selon I'équation
générale suivante :

[Math 3]

—(x-b)?
Cyos(x) = ae 2¢?

dans laquelle a est I'amplitude , b est I'abscisse pour la valeur a, et c la variance,
c'est-a-dire, la largeur de la courbe de cloche Gaussienne. Dans cette équation,
X représente une longueur d’onde.

La forme de la réponse impulsionnelle est caractérisée par les trois
constantes a, b et c. Ces constantes seront déterminées ultérieurement a l'aide
des informations techniques des spectromeétres M et S. Les paramétres a, b et
¢ interviennent alors dans la détermination du spectre moyen s’s(i) (étape 15
de la Figure 2).

La réponse impulsionnelle est utilisée de la maniére suivante. Pour
chaque longueur d’onde As dans la gamme spectrale As, il convient de trouver
la valeur la plus proche de la longueur d’'onde im dans la gamme spectrale Awm.
Les constantes a, b et ¢ sont ensuite calculées pour chaque longueur d’onde
ainsi identifiée dans la gamme As. Enfin, la fonction CMS est appliquée sur les
spectres moyens de référence.

Il est a noter que la fonction impulsionnelle est définie pour chaque
longueur d’onde As dans la gamme spectrale As, tout comme les constantes a,
betc.

Le parametre a, est proportionnel a la sensibilité du spectrometre cible S.
Le paramétre a. peut se calculer en utilisant des spectres mesurés de la fagon
suivante :

[Math 4]
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sy (D)
ou
[Math 5]
a; = ss(A),

ou ss(A) correspond a un spectre moyen mesuré par le spectrometre cible et
sm(L) correspond a un spectre moyen mesuré par le spectrométre de référence,
dit spectre moyen de référence. En effet, la premiére de ces relations tient
compte du fait que la réponse impulsionnelle du spectrometre cible n'a pas
forcément un gain identique sur toute la gamme spectrale. Il peut, par exemple,
y avoir une perte de sensibilité en fin de gamme spectrale.

Le paramétre b, représente la longueur d’onde dans la gamme spectrale
de référence Am qui est la plus proche de la longueur d’onde As considérée :

[Math 6]

b; = argmin|A — Ag|.
AEAM

Le parameétre ¢, est déterminé a l'aide a la résolution du spectrometre
cible a chaque longueur d’onde. La résolution est définie comme la largeur a mi-
hauteur (FWHM) d’une réponse impulsionnelle supposée Gaussienne du
spectrometre cible. Elle est souvent donnée par le fabricant sur la fiche
technique du spectromeétre. Elle peut également étre obtenue en mesurant une
source de lumiére monochromatique avec le spectrometre. La FWHM peut varier
dans la gamme spectrale. Le parametre c¢. peut étre obtenu en effectuant le
calcul suivant :

[Math 7]
FWHM
C

A= —Zm-

Enfin, le spectre moyen déterminé pour le spectrométre cible S est obtenu
a l'aide de la réponse impulsionnelle CMS du spectromeétre cible et du spectre
moyen de référence sm a chaque longueur d’onde As de la gamme spectrale As.
Ainsi, un spectre moyen simulé s’s[A] peut étre obtenu par :

[Math 8]

Sl = ) Clias @ su®,

icAy

ou sm(i) représente un point dans le spectre moyen de référence.
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Le calcul Math 8 est répété pour chaque longueur d’onde de la plage
spectrale As du spectromeétre cible S afin d’obtenir le spectre moyen complet
pour le spectrométre cible.

Le calcul est répété pour chaque échantillon de référence dans I’'ensemble
A, afin d’obtenir un spectre moyen calculé s’s pour chaque échantillon.

La qualité de la détermination ou simulation des spectres moyens dépend
de la qualité de la détermination ou de l'estimation des valeurs des trois
parametres a;, b et ¢.. En effet, il peut arriver que les informations techniques
disponibles pour le spectromeétre cible S sont insuffisantes pour déterminer ces
valeurs avec une précision satisfaisante. Il convient alors de définir un critere
de bonne modélisation des spectres a partir de la base de données de référence.

Selon un mode de réalisation avantageux de linvention, le procédé
comprend une étape d’ajustement, pour chaque échantillon du sous-ensemble
B, entre le spectre moyen calculé s’s et le spectre moyen mesuré ss par le
spectrometre cible. Ceci est possible du fait que les bases de données de
référence et cible BAM et BBS sont deux bases de données cohérentes, c’est-a-
dire, se basant sur des mesures faites sur les mémes échantillons.

Pour cet étape d’ajustement, on peut utiliser, par exemple, la somme des
carrés résiduels (RSS), selon I'équation suivante :

[Math 9]

RSS = ) (5's[A] - ss[AD)>
AEAg

Cette fonction peut étre optimisée en utilisant une stratégie de force brute
pour les paramétres a., b. et ¢, en vérifiant de maniére exhaustive un ensemble
de valeurs pour chaque paramétre.

L'étape 14 de détermination des spectres moyens s’s se termine aprés
I’étape d’ajustement. Ainsi, on obtient une base de données cible, BAS, stockée
dans le module électronique du dispositif cible, qui est peuplée par un spectre
moyen pour chaque échantillon de I'ensemble A.

Il convient alors d’obtenir toutes les mesures spectrales s’i, c’est-a-dire
une série de n spectres pour chacun des spectres moyens s’s calculés. Pour ce
faire, lors d’'une étape 16 de génération de variables, n spectres sont générés a
partir de chaque spectre moyen s’s.

Pour cette étape 16, on présume que les variations des mesures

spectrales pour un méme échantillon suivent une loi normale multivariée. Dans
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ce cas, la fonction de densité de probabilité est une fonction Gaussienne définie
par :
[Math 10]

1 LT 51 (e
Juz®) = o2z’ G,

ou u représente l'espérance, T représente la matrice de covariance et |Z]| le
déterminant de la matrice de covariance. N est le nombre de variables, c’est-a-
dire le nombre de longueurs d’onde As dans la gamme spectrale du spectromeétre
cible S (N = card(As)). T signifie la transposée d’'une matrice.

Dans le cas présent, u est défini par le spectre moyen s’s calculé selon
Math 8. La matrice de covariance X est inconnue.

Dans une étape 17 du procédé 1, la matrice de covariance est estimée.
Pour ce faire, on utilise les spectres mesurés pour les échantillons du sous-
ensemble B et stockés dans la base de données BBS dans le spectromeétre cible
S. En effet, cette base de données peut étre représentée par une matrice X
ayant / lignes et j colonnes. Les mesures spectrales sont organisées en rangées
de sorte que les variables (c’est-a-dire, la longueur d'onde As) soient en
colonnes.

Selon cette notation, la colonne / de la matrice X est dénotée par X, et pi
exprime la moyenne de la colonne / de la matrice X selon la relation suivante :

[Math 11]

N
1
p‘i = NEXI'JJ
j=1

L’équation Math 11 représente I'absorbance du spectre moyen a la jeme
longueur d'onde.

La matrice de covariance X est une matrice carrée de taille N x N. Elle est
estimée a I'aide de la matrice X selon la relation suivante :

[Math 12]

1
T=—X"x.
N

Une fois la matrice de covariance X estimée, les valeurs de la fonction de
densité de probabilité peuvent étre déterminées selon I’équation Math 11. Cette
détermination peut étre réalisée, par exemple, au moyen d’un logiciel adapté.
A titre d’exemple, des logiciels de statistique connus capables de générer une

distribution multivariée normale (ou gaussienne) ou des langages de
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programmation tels que Matlab ou C peuvent étre utilisés pour effectuer cette
génération de valeurs.

A l'aide des relations Math 11 et 12, il est alors possible de déterminer n
vecteurs Gaussiens. Le choix du nombre n est arbitraire. Ces vecteurs Gaussiens
représentent les spectres s'i(A) simulant des spectres mesurés avec le
spectrometre cible S.

En résumé, la matrice de covariance T contient toutes les informations
concernant la variabilité des mesures spectrométriques d’'un balayage a l'autre
pour un échantillon. Comme décrit dans le mode de réalisation ci-dessus,
I’estimation de T est basée sur tous les échantillons du sous-ensemble B pour
qu’elle soit de qualité suffisante. Selon la nature des échantillons, seulement
peu d’échantillons peuvent cependant suffire pour obtenir une bonne estimation
de X. D’autre part, si I'’ensemble complet A d'échantillons contient des matériaux
ou substances chimiques trés différents, il peut étre utile de mesurer plus
d’échantillons avec le spectrometre cible pour I'estimation de .

Enfin, il est également possible d’obtenir une estimation plus fiable de la
matrice de covariance T en prenant en considération le bruit haute fréguence,
ou bruit de mesure. Le bruit de mesure peut étre reconnu dans les données
spectrales mesurées par son signal de haute fréguence qui est modulé par le
signal spectral proprement dit.

Ce type de bruit peut étre calculé en utilisant les termes diagonaux de la
matrice de covariance. Le bruit dépend du niveau d'absorbance mesuré. Plus le
signal par le détecteur est petit, plus I'absorbance est élevée et plus l'influence
du bruit de mesure est élevée également.

Le bruit de mesure peut étre caractérisé par sa variance V :

[Math 13]

V= E[(b - E[b]?],
ou E représente |'opérateur moyen et b est le signal de bruit mesuré.

Il est possible de trouver une relation entre la variance du bruit de mesure
et le niveau d'absorbance dans la mesure. Par exemple, cette relation peut étre
estimée pour un spectromeétre en utilisant une collection d’échantillons avec
différents niveaux d'absorbance. Selon une variante, des matériaux
Spectralon® avec différents taux de réflexion diffuse (par exemple, 10%, 20%,
30% ... 99%) conviennent pour cette estimation. D’autres matériaux peuvent

également étre utilisés.
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Chaque matériau est mesuré avec le spectromeétre et les données sont
stockées dans une matrice, de la méme maniére que les mesures spectrales
évoquées précédemment, c’est-a-dire, dans une matrice de m colonnes et n
lignes, ou m correspond au nombre de longueurs d’onde utilisées pour la mesure
et n est le nombre de spectres mesurés par échantillon. Ensuite, pour chaque
spectre, le signal de bruit doit étre séparé du signal de mesure en utilisant une
technique de traitement du signal adaptée a cet effet. La technique peut
impliquer, par exemple, un filtre passe-bas, un filtre passe-bande ou un filtre
de Savitsky-Golay. Tout autre filtre capable de réduire le bruit haute fréquence
peut étre également utilisé.

L’application d’un tel filtre sur une mesure spectrale s résulte en des
données spectrales so ne contenant pas de bruit. Le bruit br lui-méme peut étre
calculé selon la relation br = so - s.

La variance du bruit est déterminée a l'aide de I’équation Math 13 pour
chaque niveau d'absorbance. On obtient alors un tableau de données contenant
la variance du bruit dans la premiere colonne et le niveau d'absorbance dans la
deuxieme colonne. La relation entre les deux colonnes de ce tableau est
modélisée a I'aide d'une courbe exponentielle afin d'obtenir la relation V = f(A),
ou A représente le niveau d'absorbance. La courbe exponentielle a la forme
décrite dans I'’équation suivante :

[Math 14]

f(x) = aef,
ou les paramétres a et B peuvent étre calculés a I'aide d’un logiciel de statistique
standard adapté pour optimiser la modélisation de V(A) afin de |'ajuster au
mieux aux données de mesure.

Une fois la relation entre la variance du bruit et I'absorbance obtenue, les
termes diagonaux Zi de la matrice de covariance T telle que décrite ci-dessus
sont modifiés en y additionnant la variance V du bruit correspondant au niveau
d'absorbance considéré :

[Math 15]

2y = Zy + a(ePOrO,
pour 1 <i < N, et ou a(i) et B(i) représentent les parametres optimisés de la
relation exponentielle Math 14 entre I'absorbance et la variance du bruit. N est
le nombre de longueurs d’onde de la gamme spectrale du spectrometre cible,

et également le nombre de couples de parameétres (a(i), B(i)).
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Ainsi, a la fin de I'étape 16 de génération de variables, pour chaque
spectre moyen s’s calculé, n spectres s’i viendront compléter la base de données
BAS.

Dans une étape 18 d’enregistrement, la base de données BAS est alors
enregistrée dans le module électronique du dispositif cible.

Selon un mode de réalisation, la base de données BAS enregistrée peut
ensuite étre utilisée pour d’autres opérations de configuration du spectromeétre
cible S. Par exemple, une étape 20 de calibration du spectrométre peut étre
réalisée, selon une méthode de calibration utilisant les spectres calculés s'i(})
présents dans la base de données.

D’autres opérations peuvent suivre |'enregistrement de la base de
données, par exemple, la configuration d’'un modele chimiométrique, ou toute
autre utilisation de la base de données pour des travaux statistiques permettant
de valoriser des mesures de spectres.

Typiquement, toutes les étapes de détermination, de calcul et/ou
d’estimation du procédé selon I'invention, décrites ci-dessus, sont réalisées par
un module de calcul. Ce module de calcul comprend au moins un ordinateur (tel
qu’illustré sur la Figure 1 a la référence 130), une unité centrale ou de calcul,
un circuit électronique analogique (de préférence dédié€), un circuit électronique
numeérique (de préférence deédié), et/ou un microprocesseur (de préférence

dédié), et/ou des moyens logiciels.

Bien s(r, I'invention n’est pas limitée aux exemples qui viennent d’étre
décrits et de nombreux aménagements peuvent étre apportés a ces exemples

sans sortir du cadre de l'invention.
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REVENDICATIONS

1. Procédé (1) pour configurer un dispositif de spectrométrie cible au moyen

d’un dispositif de spectrométrie de référence, chaque dispositif de spectrométrie

comprenant un spectromeétre, chaque spectrométre comprenant une source

lumineuse et un détecteur adapté pour détecter de la radiation lumineuse émise

par la source et réfléchie ou transmise par un objet, générant ainsi des mesures

spectrales, les mesures spectrales comprenant une série de n spectres pour

chagque objet et un spectre moyen mesuré pour chaque série de spectres, le

procédé comprenant les étapes de :

acquisition (10) de mesures spectrales de référence pour un ensemble
d’échantillons de référence par le spectrometre de référence et stockage
des mesures spectrales dans une base de données de référence ;
acquisition (12) de mesures spectrales cible pour un sous-ensemble des
échantillons de référence par le spectromeétre cible et stockage des
mesures spectrales dans une base de données cible ;

détermination (14) d’un spectre moyen ss pour chaque échantillon de
référence a partir des mesures spectrales de référence et cible,
comprenant les étapes de détermination d’une fonction de transfert
optique du spectrometre cible et d’application de la fonction de transfert
optique a chaque spectre moyen mesuré par le spectrométre de
référence ;

détermination (16) d’une série de n spectres si (i = 1...n) pour chaque
spectre moyen ss ; et

stockage (18) du spectre moyen et de la série de n spectres pour chaque

échantillon de référence dans la base de données cible,

dans lequel les étapes (14, 16) de détermination sont réalisées au moyen d’un

module de calcul.

2. Procédé (1) selon la revendication 1, caractérisé en ce qu’il comprend en

outre une étape de minimisation de I’écart entre le spectre moyen ss déterminé

et le spectre moyen mesuré par le spectrometre cible pour chaque échantillon

du sous-ensemble d’échantillons de référence.
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3. Procédé (1) selon la revendication 1 ou 2, caractérisé en ce que la fonction
de transfert optique est déterminée par au moins une caractéristique technique
du spectrométre cible.

4. Procédé (1) selon la revendication 3, caractérisé en ce que I'au moins une
caractéristique technique est choisie parmi la sensibilité, la gamme spectrale ou

la résolution.

5. Procédé (1) selon I'une des revendications précédentes, caractérisé en ce que
I'étape (16) de détermination d’une série de n spectres comprend les étapes
de :
- estimation d’'une matrice de covariance a partir des spectres mesurés par
le spectrometre cible ; et
- détermination de n vecteurs Gaussiens a partir de la matrice de

covariance pour chaque échantillon de référence.

6. Procédeé (1) selon la revendication 5, caractérisé en ce que la matrice de
covariance est estimée a partir des spectres mesurés par le spectrometre cible

et le bruit associé a ces mesures.

7. Dispositif (100) de spectrométrie comprenant un spectrometre (110) et un
module électronique (120), le spectrometre (110) comprenant une source
lumineuse et un détecteur adapté pour détecter de la radiation lumineuse émise
par la source et réfléchie ou transmise par un objet, le dispositif (100) de
spectrométrie étant configuré selon le procédé (1) selon I'une quelconque des
revendications précédentes, dans lequel le module électronique (120) est

adapté pour stocker la base de données.

8. Dispositif (100) de spectrométrie selon la revendication précédente,

caractérisé en ce que le spectrometre (110) est un spectrométre miniaturisé.

9. Dispositif (100) de spectrométrie selon la revendication 7 ou 8, caractérisé
en ce que le spectrometre (110) fonctionne dans une gamme de longueurs

d’onde comprises entre 400 nm et 2500 nm.
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