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La spectroscopie optique

• On envoie de la lumière vers un échantillon. Cette lumière 
interagit avec la matière et altère la lumière incidente. On 
récupère la lumière résultante pour mesurer son spectre avec 
un spectromètre



Motivation 

Nos besoins

• Mettre en place des pipelines d’acquisition élaborés:

• Plusieurs types de spectre (transmittance, fluorescence, Raman…)

• Plusieurs spectromètres

• Plusieurs sources lumineuses

• Automatisation du positionnement des échantillons

• Éliminer la manipulation directe des données brutes

• « Copier – Coller » dans un chiffrier est le meilleur chemin pour 
générer des erreurs!

• Environnement flexible de traitement des données et pour le 
développement de modèles.

• Rendre la chaîne acquisition – validation – traitement accessible
à des utilisateurs sans connaissance préalable de la 
spectroscopie (application sur le terrain)



Motivation 

Limitations des solutions commerciales

• Acquisition de données

• Manque de souplesse pour l’acquisition 

• Structure et format de stockage des données uniques au logiciel

• Souvent 1 spectre par fichier!

• Difficile de coordonner l’acquisition de spectres sur plus d’un 
instrument et plus d’une source lumineuse.

• Traitement des données

• Excellents logiciels commerciaux disponibles

• Coûteux

• Généraliste donc plus difficile de créer des pipelines de travail 
(beaucoup de clics!)

• Importation des données pas toujours facile



Pourquoi R

• Excellent environnement pour l’analyse des données

• python est là mais je connaissais R…

• Aucun frais de déploiement sur autant de stations de 
travail que nécessaire



Exemple d’application

SpectrAcer III -Inspection du sirop d’érable
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SpectrAcer III

Inspection du sirop d’érable



SpectrAcer III – Interface usager



Exemple d’application - SpectrAAC



PolySpecteur – Interface usager



Écosystème de spectroscopie

• Interface usager
• Rstudio
• GUI sous gWidgets2 et RGtk2

• OOInterface.r
• Java library
• Package rJava

• MCDAQ.r
• A C++ dll
• .C du package base

• RS232
• Commande de moteurs
• Commande d’un laser
• Package serial ou tcltk

• GUI
• Packages gWidgets2 et 

RGtk2
• Packages de chimiométrie

• ChemoSpec,
• chemometrics, 
• prospectr, 
• caret,
• stats

Données
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rJava
JAVA – Méthodes de la classe Wrapper

openAllSpectrometers
public int openAllSpectrometers()

Returns:

int the number of spectrometers found. 

Returns -1 if an I/O error occurred. In this case, 

call getLastException() to determine the nature of the error.

Accéder à Java depuis R

Initialiser un objet de la classe Wrapper

Utiliser les méthodes de la classe Wrapper
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Interface .C (base package)
.C() is simpler than .Call() and can be useful if you already have standard C code.1

• Fonction de la librairie
• int cbDConfigBit(int BoardNum, int PortType, int BitNum, int Direction)

• Fonction d’interface cbw64.dll -> MC_cbw64_CWrapper.c
• void BP_cbDConfigBit( int *BoardNum, int *PortType, int *BitNum, int *Direction, int *out)

// Direction = 1 pour out; = 2 pour in
{

int y;
y=cbDConfigBit(*BoardNum, *PortType, *BitNum, *Direction);
*out=y;

}

• Compiler
• system("R CMD SHLIB MC_cbw64_CWrapper.c -L.  cbw64.dll")

• Librairie R
• dyn.load(« …//Progs//C//MC_cbw64_CWrapper.dll »)

• Config_IO_Bit<-function(bnum, type, bit, direct){
err=.C("BP_cbDConfigBit",BoardNum=as.integer(bnum), PortType=as.integer(type), 

BitNum = as.integer(bit), Direction=as.integer(direct), out=as.integer(0))$out
if (err!=0) return(paste("Échec de la configuration du bit ", as.character(bit),

" sur le module ", as.character(bnum),sep=""))
else return("O.K")

}

1http://r-pkgs.had.co.nz/src.html

http://r-pkgs.had.co.nz/src.html
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Communication série – RS232

Package serial

TX : “CMDL00100”

RX : “Pos. Del - 00100”

Voir https://fr.wikipedia.org/wiki/RS-232

pour le paramétrage.

https://fr.wikipedia.org/wiki/RS-232
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Interaction de base avec graphiques
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Package inspectrar

https://github.com/PannetonB/inspectrar 

https://github.com/PannetonB/inspectrar
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