FAME +

Analyse en composantes principales des donnees XAS

Géraldine Sarret, ISTerre Grenoble

Vendredi 22 Mai 2015



Traitement classique
simulation des couches atomiques (shell fitting)
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Cas des echantillons naturels complexes
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L’approche classique est difficile a appliquer car mélange d’espéces

= Approche par combinaisons linéaires

Nécessité d’'une base de données de composes de reference exhaustive

Hypothése sur le nombre d’espéces présentes

— Approche par analyse en composantes principales



Analyse en composantes principales et combinaisons linéaires
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Analyse en composantes principales
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Utilisable si N spectres >> Nespéces chimiques

Combinaisons linéaires
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Hypothése: Chaque espéce a un spectre unique et indépendant des autres espéeces



Exemple (PCA EXAFS): Zn dans un systéeme sol-plante

Phalaris arundinacea
Racines, tige, feuilles,
feuilels mortes, litiére

Sol (2000 mg kg Zn)
Avant/apres extraction DTPA
Fractions granulométriques




Quelques composes modeles

Octahedral
Zn-OAs

Tetrahedral Zn (sorbed
Zn, Zn-cell wall)

Zn hydroxy interlayered
mineral (Zn-HIM)



Procédure a suivre

Déterminer le nombre de composantes principales

|dentifier les especes par target transformation

Eventuellement regrouper les especes par famille

Déterminer la proportion de chaque espece ou famille par comb.

Lineaire

Données a sauvegarder et présenter dans les articles

FIGURES

- Spectres bruts

- Composantes

- Target transformations
- Combinaisons linéaires

DATA

- Eigenvalues

- Reésidus Target transform
- Résidus Comb lineaires
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