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mittels FAS anhand von Trainingsdaten aus dem Vorja  hr

Classification of unknown organic and conventional samples by FES and train-
ing data of preceding year
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Abstract:

Different sorts of apples coming from pairs of organic/conv. producers of different
locations in Switzerland and Germany were retrospectively investigated in 2004 and
prospectively classified in 2005 based on data measured by fluorescence-excitation-
spectroscopy (FES) and subsequent discriminant analysis. The result was in 8 of 9
cases a correct identification of the method of production. In one case the data
showed no difference.

Einleitung und Zielsetzung:

Es wurde an Apfeln die Frage untersucht, ob es bei unbekannten Probenpaaren
Okologischer und konventioneller Herkunft messbare Anhaltspunkte dafir gibt, sie der
zugehorigen Anbauweise zuzuordnen. Dabei sollten die Proben nicht aus wissen-
schaftlich kontrollierten Anbauversuchen sondern von marktbeliefernden Erzeugern
stammen, wobei verschiedene, aber jeweils moglichst vergleichbare Standortpaare
vorkommen sollten. Die Untersuchung erfolgte im Rahmen eines Projektes im Bun-
desprogramm Okologischer Landbau. Einzelparameter reichen im Allgemeinen zur
Klassifikation unbekannter Proben beziglich ihrer Anbauweise nicht aus. Entspre-
chend wurde hier untersucht, ob durch eine Methode, die in einem Messgang eine
Vielzahl von Daten liefert und anschlie@ende Anwendung statistischer Verfahren eine
Verbesserung bei der Diskriminierung und Klassifikation unbekannter Proben erreicht
werden kann.

Methoden:

Es wurden Proben der Apfelsorten Golden Delicious und Elstar untersucht. Der Anbau
der Sorte Golden Delicious erfolgte an fiinf Standorten in der Schweiz unter Betreu-
ung durch das FiBL. Je Standort wurden Proben eines konventionellen und eines
Okologischen Erzeugers am gleichen Termin gepfliickt. Klimatische Bedingungen und
Bodenverhéltnisse waren vergleichbar. Die Sorte Elstar wurde entsprechend an vier
Standortpaaren in Deutschland angebaut. Die Proben kamen in diesem Fall von einer
Erzeugergemeinschatft.

Die Untersuchung erfolgte mittels Fluoreszenz-Anregungs-Spektroskopie (FAS). Uber
den Einsatz der Methode wurde mehrfach berichtet ( STRUBE et al. 2004, STRUBE
et al. 2001, STRUBE et al. 2000). Die Methode wurde im Rahmen eines Projektes des
Bundesprogramms Okologischer Landbau ausfiihrlich beschrieben und nach 1SO
17025 validiert (MEIER-PLOEGER et al. 2003). Sie liefert einen Datensatz von 120
MessgroRen je Apfel. Jede Probe umfasste mindestens 20 Apfel.
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Die Klassifikation unbekannter Proben auf Grundlage von FAS-Daten erfolgte in der
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Abb. 1: Diskriminanzanalyse von spektroskopischen Daten von
Apfeln der Sorte Golden Delicious. Links retrospektive der Tren-
nung der Trainingsdaten 2004, rechts prospektive Zuordnung der
Proben 2005. Daten jeweils aus nachfolgender Varianzanalyse.
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Abb. 2: Diskriminanzanalyse von spektroskopischen Daten von
Apfeln der Sorte Elstar. Links retrospektive der Trennung der
Trainingsdaten 2004, rechts prospektive Zuordnung der Proben
2005. Daten jeweils aus nachfolgender Varianzanalyse.

Vergangenheit nach
einer heuristischen
Methode, die sich
auf Erfahrungen und
Ergebnisse voran-
gegangener Unter-
suchungen stutzte
(STRUBE  2005).
Nachdem sich die-
se Methode als
recht treffsicher er-
wiesen hatte wurde
versucht, sie konse-
quent in ein statisti-
sches Verfahren zu
Uberfihren.  Dafur
wurden die jahres-
bedingten Unter-
schiede  zwischen
den Proben aus
den Daten mathe-
matisch entfernt,
indem die Daten-
satze jahrgangsbe-
zogen normalisiert
wurden. Dazu
wurde von jedem
Einzelwert einer
MessgroRe der Mit-
telwert des gesam-
ten Datensatzes be-
zuglich dieser Mess-
gréBe und dieses
Jahrgangs subtra-
hiert und anschlie-
Bend jeder Einzel-
wert entsprechend
durch die zugehori-
ge Standardabwei-
chung dividiert. Die
Normalisierung er-
folgte separat fur
die Sorten Golden
Delicious und Elstar.
Aus den beiden
normalisierten Da-
tensatzen wurden

bei der Sorte Elstar 25 und bei Golden Delicious 41 MessgréRen ausgewahlt und mit-
tels Diskriminanzfunktion eine kanonische Variable sowohl fir die Trainingsdaten
2004 als auch fir die zu klassifizierenden Proben 2005 errechnet (Diskrimi-
nanzanalyse mittels des Statistikprogrammes JMP). Anschlief3end wurden die kanoni-
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sche Variable einer Varianzanalyse hinsichtlich der Faktoren Jahr, Anbau und Stand-
ort unterzogen (mittels des Programmes Statistica). Eine ahnliche Vorgehensweise
wurde von BIGLER angewandt (2006), jedoch ohne Normalisierung der Rohdaten und
mit 5 MessgréRen. Die Entfernung des Jahrgangseinflusses aus den Daten durch
entsprechende Normalisierung verbessert die prospektive Klassifikation betréachtlich.
Die verwendeten 25 bzw. 41 MessgréRRen sind nicht véllig unabhéangig voneinander
(wie es BIGLER fir seine Daten bevorzugte), sondern untereinander teilkorreliert. Das
hat zur Folge, dass die Trennung schérfer (signifikanter) erscheint, als bei ausschlie3-
licher Verwendung von nicht korrelierten Messgrof3en. Die Teilkorrelation ist jedoch
Uberwiegend durch Eigenschaften der Proben selbst bedingt (STRUBE et al. 2007).
Wird auf teilkorrelierte MessgroRen verzichtet, so werden Informationen Uber die
Proben fallengelassen, die zu deren Unterscheidung betragen.

Ergebnisse und Diskussion:

Die Abb. 1 zeigt die Werte der kanonischen Variable der Diskriminanzanalyse, die fur
die Sorte Golden Delicious fir das Trainingsjahr 2004 retrospektiv ausgefiihrt (linke
Seite in Abb. 1) und die prospektiv errechneten Werte fur die Proben des Jahres 2005
(rechte Seite). Bei den Proben 2005 ergaben sich an vier Standorten signifikante
Unterschiede, davon an zwei Standorten mit p<0,0001. Ein Standort ergab keine
Unterschiede zwischen den Proben. Interessanterweise lag bei diesem Probenpaar
die Besonderheit vor, dass bei der dkologischen Probe wahrend des Sommers Mil-
benbefall aufgetreten war. Die prospektiv ausgefiihrte Datenauswertung trennte nicht
nur die Proben, sondern erlaubte auch die richtige Klassifikation, d.h. der héhere Wert
der kanonischen Variablen entspricht sowohl im Trainingsdatensatz wie bei der pro-
spektiven Berechnung den tkologischen Proben.

Ein vergleichbares Ergebnis, wobei zwei von vier Proben signifikante Unterschiede
lieferten, ergab sich auch fiir die Apfel der Sorte Elstar. Auch in diesem Fall ergab sich
die richtige Klassifikation der Proben an den vier Standorten.

Schlussfolgerungen:

Die Ergebnisse legen nahe, dass Vergleiche und Zuordnungen im Hinblick auf die
Anbauweise bei unbekannten Apfelproben standort- und sortenbezogen mdoglich sind.
Gegebenenfalls miisste die Datenbasis fiir die Trainingsdaten erweitert werden.
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