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Prediccion de la composicion quimica del grano de sorgo
mediante espectroscopia de reflectancia en el infrarrojo
cercano (NIRS)

Predicting the chemical composition of sorghum grain by near
infrared reflectance spectroscopy (NIRS)

Ericka Ramirez Rodriguezd, Ana Marfa Anaya Escalera?, Gerardo Mariscal Landin?

RESUMEN

En la calibracién de un equipo de infrarrojo cercano (NIRS, por sus siglas en inglés) para predecir la composicion quimica
del grano de sorgo, se utilizaron 216 muestras de tres aiios (1996, 1997 y 1998), a las cuales se les determiné densidad,
humedad, proteina cruda, fibra detergente neutro (FDN) y taninos. Se obtuvo su espectro de NIRS empleando un equipo
con 19 filtros discretos. A los resultados del analisis quimico se les realizé un estudio de estadistica descriptiva (promedio,
minimo, maximo, desviacion estandar y coeficiente de variacion) y se compararon las muestras de cada afio segiin un diseiio
completamente al azar. Los resultados muestran que el contenido de taninos tuvo diferencias significativas (P<0.05) entre
afios 0.07, 0.72 y 0.52 % para 1996, 1997 y 1998 respectivamente. El nivel de FDN fue diferente (P<0.05) en cada aiio:
14.70 en 1996, 10.22 en 1997 y 12.86 en 1998. El contenido de proteina cruda fue similar (P>0.05) siendo 8.18 % el
contenido promedio. El coeficiente de determinacién (R2) de las ecuaciones de regresién obtenidas con el NIRS fue alto para
humedad (0.96), proteina cruda (0.93) y FDN (0.74). Para predecir taninos se desarrollaron dos ecuaciones: la primera para
sorgos con bajas concentraciones de taninos (0.12 a 0.45 %) y la segunda para niveles de 0.47 a 1.07 %; en las dos
ecuaciones la R2 fue baja, 0.58 y 0.52 respectivamente. Se concluye que el NIRS fue capaz de predecir el contenido de
humedad, proteina cruda y FDN. Se requiere mejorar la prediccion del contenido de taninos.
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ABSTRACT

In the calibration of a near infrared spectroscopy (NIRS) device to predict the chemical composition of sorghum grain, 216
sorghum grain samples were used throughout three years (1996, 1997 y 1998). Density, moisture, crude protein, neutral
detergent fiber (NDF), and tannin contents were measured by determining sample NIRS spectrum using a 19-discrete-filter
NIRS machine. Chemical results were subjected to a descriptive statistical analysis (average, minimum, maximum, standard
deviation, and coefficient of variation). Samples from each year were compared using a totally-at-random design. Regarding
tannin contents, statistically significant differences (P<0.05) were found among years (0.07, 0.72, and 0.52% for 1996,
1997, and 1998, respectively). NDF levels were different (P<0.05) each year (14.70 in 1996; 10.22 in 1997; and 12.86 in
1998). Crude protein contents were similar (P> 0.05), with an average of 8.18 %. The coefficient of determination (R2) of
NIRS regression equations was high for moisture (0.96), crude protein (0.93), and NDF (0.74) contents. Two equations were
developed in order to predict tanning contents. The first equation was for low tannin sorghum samples (0.12 to 0.45 %). The
second equation corresponded to sorghum samples containing 0.47 to 1.07 % tannins. Both equations had low R2 values
(0.58 and 0.52, respectively). We concluded that NIRS was able to predict the levels of moisture, crude protein, and NDF.
Tannin content prediction is yet to be improved.
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INTRODUCCION

El control de calidad de las materias primas y del
alimento elaborado es importante en la industria
productora de alimentos para animales, debido a
que ellos demandan el aporte de nutrimentos que
les permita manifestar su potencial productivo(1).
Aunado a esto, los alimentos deben de ser
econémicamente competitivos y no aportar un
exceso de nutrimentos, para de esa manera optimizar
la sintesis del producto (carne, leche, huevos),
disminuyendo el impacto de la produccién animal
sobre el medio ambiente(2.3). Ese control
tradicionalmente se ha realizado utilizando
determinaciones quimicas®), las cuales requieren
personal capacitado y la infraestructura necesaria
para su realizacion.

Actualmente, la industria cuenta con la
espectroscopia de reflectancia en el infrarrojo
cercano (NIRS, por sus siglas en ingles), la cual
permite estimar el contenido de compuestos
organicos en una materia prima de una manera
répida, eficiente y econémica(®>-8). Su fundamento
es el siguiente: la regiéon del infrarrojo cercano
estd comprendida entre las longitudes de onda de
730 a 2,500 nm y el infrarrojo medio entre las
longitudes de onda de 2,500 a 50,000 nm. Esta
regiéon es una parte de la espectroscopia
vibracional, por lo que cuando una muestra es
irradiada con esas longitudes de onda, la luz es
absorbida selectivamente de acuerdo a la
frecuencia de vibracion de la molécula,
generandose asi un espectro especifico para esa
muestra. Los constituyentes de los alimentos
contienen enlaces de hidrégeno con otros grupos
funcionales (C-H, O-H, N-H). Esos grupos
funcionales dominan el espectro NIR de los
alimentos, lo que permite realizar estudios
cuantitativos(8.9). Sin embargo, debido a que no
se puede predecir la respuesta a la radiacion de
un compuesto heterogéneo, como una materia
prima donde existen innumerables enlaces entre
hidrégeno y otros grupos funcionales, la
espectroscopia NIRS es una técnica empirica que
precisa la calibracién con muestras de
composicién conocida, determinada ésta por
métodos tradicionales.

INTRODUCTION

Raw material quality control is important for the
balanced feed industry, since animals have certain
nutrient requirements in order to express their full
genetic potential(1). On the other hand, feeds must
remain economically competitive. Excess nutrient
supply should be avoided while optimizing animal
production (meat, milk, eggs), and decreasing the
impact of farming on the environment(2.3),
Traditionally, feedstuff quality control has been
performed using chemical procedures) that require
special facilities, and trained staff.

Near infrared reflectance spectroscopy (NIRS), is
now available to the feed industry. NIRS allows
for the rapid, efficient, inexpensive estimation of
organic compound contents(3-8), Its fundament is
as follows: the near infrared region is found between
730 and 2,500 nm wavelengths, while the medium
infrared region is found between 2,500 and 50,000
nm. This region is a part of the vibrational
spectroscopy, so that when a sample is radiated
with such wavelengths, light is selectively absorbed
depending on molecule’s vibration frequency, thus
generating a sample-specific spectrum. Feeds
contain hydrogen bonds linked to other functional
groups (C-H, O-H, N-H). Such functional groups
dominate the NIRS spectrum of feeds, so that
quantitative studies can be performed(8-9),
Nevertheless, given that the radiation response of
a heterogeneous compound such as a raw material
containing numberless bonds between hydrogen and
other functional groups cannot be predicted, NIRS
-as an empirical technique- needs to be calibrated
using samples of known composition, as previously
determined using traditional methods.

Once the NIRS system has been loaded with known
spectra, data is processed using mathematical models
in order to predict the chemical composition of
unknown, test samples. This process is known as
“chemometrics”, and it is carried out using multiple
linear regression methods, which can be represented
by the following model:

Y =By + BiXy + BXy + X3 + .+ Xy
Where Y is the component to be calibrated; X; X,
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Una vez que se ha alimentado al NIRS con espectros
conocidos, se procesa la informacién por modelos
matematicos para predecir la composiciéon quimica
de muestras no analizadas; proceso que se conoce
como “chemometrics”. Este proceso se lleva a cabo
empleando métodos de regresion lineal multiple,
los cuales pueden ser representados por el siguiente
modelo:

Y = Po *+ PrXy + BoXo + B3Xz + .. + fnXy
Donde Y es el componente a ser calibrado, X; X5
X3... X, son las variables espectrales independientes,

B1. B2, Bz By, son los n coeficientes de regresion
y Bp es el intercepto.

En el proceso de alibracion un conjunto de X’s y
Y’s conocidas es utilizado para calcular las fs,
mientras que en el proceso de validacién un conjunto
de X’s y PB’s ya calculadas son utilizadas para
predecir un Y desconocido®). La ventaja del NIRS
es que una vez calibrado para los nutrimentos
deseados, puede ser empleado en la prediccion de
ellos en otras muestras de una manera rapida y
confiable.

En la actualidad no existen modelos desarrollados
para predecir la composicién quimica del sorgo,
por lo que el objetivo del presente trabajo fue el
de implementar un modelo de predicciéon del
contenido de humedad, proteina cruda, fibra
detergente neutro y taninos del grano de sorgo,
por medio de un equipo NIRS.

MATERIALES Y METODOS

Se analizaron 216 muestras de sorgo; 55 de ellas
correspondieron a 1996, 82 a 1997 y las restantes
79 a 1998. Las muestras del primer afio se
comercializaron en “La Piedad Michoacan” y fueron
proporcionadas por la empresa “Concentra”. Las
demas muestras se cultivaron y comercializaron en
el estado de Guanajuato y fueron proporcionadas
por la unién de porcicultores de Guanajuato
(UGRPG), con excepcién de cuatro muestras
cultivadas en el campo experimental de Amazcala
de la Universidad Auténoma de Querétaro, y que
fueron proporcionadas por esa institucion.

X3... X, are the independent spectral variables; ;.
Bz, Bz ... by are the coefficients of regression, and
By is the intercept.

During the calibration process a known X’s/Y’s set
is used to estimate the [s. During the validation
process, a previously calculated X’s/f3’s set is used
to predict an unknown Y. The benefit of NIRS
is that once calibrated for the desired nutrients, it
can be used for the rapid, reliable prediction of
such nutrients in different test samples.

No models have been developed so far for predicting
the chemical composition of sorghum. Therefore,
the purpose of this research was to implement a
prediction model for moisture, crude protein (CP),
neutral detergent fiber (NDF), and tannins in
sorghum grain samples using NIRS.

MATERIALS AND METHODS

The research was carried out during 1996 - 1998,
using 216 sorghum samples, 55 of which
corresponded to 1996, 82 to 1997, and 79 to 1998.
All 1996 samples were obtained from sorghum
batches sold in La Piedad, State of Michoacan,
Mexico, and they were provided by the Concentra
company. All other samples were cropped and sold
in the State of Guanajuato, and they were provided
by Guanajuato’s Swine Producers Union (UGRPG),
with the exception of four samples harvested and
provided by the Amazcala experimental station,
from the Autonomous University of Querétaro.

Samples were received in the Nutrition Laboratory
of CENI: Physiology. Sample density was
determined following Mexican Sorghum Norm(10)
guidelines. Samples were ground using a lab mill
(Arthur H. Thomas Co. Philadelphia, PA) to a 1.0
mm mesh particle size. Moisture and crude protein
levels were determined using the technique described
by van Soest et al.(11). Tannin levels were
determined using the technique proposed by Price
et al.(12), Percent tannin contents were expressed
in catechin equivalents.

The chemical composition of sorghum samples was
used to generate a descriptive statistical data base
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Las muestras se recibieron en el laboratorio de
Nutricién del CENI Fisiologia, donde se procedi6
a determinar la densidad del grano de acuerdo a la
Norma Mexicana del Sorgo(10), Posteriormente, se
molieron en un molino de laboratorio (Arthur H.
Thomas Co. Philadelphia, PA) para que atravesaran
una malla de 1.0 mm y se les determino el contenido
de humedad y proteina cruda (PC) de acuerdo al
AOACM), fibra detergente neutro (FDN) segiin la
técnica descrita por van Soest et al.(11) y taninos
de acuerdo a la técnica propuesta por Price et
al.(12)| expresando el porcentaje como equivalente
de catequina. La composicion quimica de los sorgos
se utiliz6 para generar una estadistica descriptiva
de cada uno de los componentes analizados. El
analisis estadistico se realiz6 por medio del
procedimiento “Means” del paquete estadistico
SAS(13). La composicién quimica entre afios se
comparé por medio de un disefio completamente al
azar(14), utilizando el procedimiento GLM del
paquete estadistico SAS(13), y las diferencias entre
medias se analizaron por medio de la probabilidad
de diferencia entre las medias minimo cuadraticas.

A los granos de sorgo molidos se les determind su
espectro NIRS, empleando para ello un equipo Bran
+ Luebbe, InfraAlyzer 360 equipado con 19 filtros
discretos en interfase con una computadora PC
486. Las longitudes de onda (nm) comprendidas
fueron (1445, 1680, 1722, 1734, 1759, 1778, 1818,
1940, 1982, 2100, 2139, 2180, 2190, 2208, 2230,
2270, 2310, 2336, 2348). Las muestras analizadas
quimicamente durante los tres afios se utilizaron
para calibrar el NIRS; lo cual se realizé utilizando
el software Idas-PC, version 1.45 con capacidad
para realizar regresiones multiples. El programa
“Step-Up Search” del software antes mencionado
fue el encargado de realizar la regresion lineal
multiple; se le predetermind para que obtuviera
ecuaciones de regresion con tres betas (longitudes
de onda), las cuales obtenia después de encontrar
las cinco combinaciones de tres longitudes de onda
con el mayor coeficiente de correlacion. Los datos
de calibracién se revisaron cuidadosamente para
detectar muestras atipicas, las cuales se definieron
como aquéllas en que el valor “t” del residuo fue
superior a 2.5 veces el error estindar de estimacion
y aquéllas en las que su distancia H (distancia de

of each compound analyzed. Statistical analysis was
performed using the Means procedure of SAS(13),
Chemical composition was compared among years
using a completely randomizing design(14). For this
purpose, 55, 82, and 79 sorghum samples
corresponding to 1996, 1997, and 1998, respectively
were used. This analysis was performed using the
GLM procedure of SAS(13). Mean differences were
analyzed using the difference probability between
quadratic minimum means.

NIRS spectrum of ground sorghum grain samples
was determined using a Bran + Luebbe, InfraAlyzer
360 machine, equipped with 19 discrete filters in
an inter-phase, with a PC 486 computer. Wave
lengths included (1445, 1680, 1722, 1734, 1759,
1778, 1818, 1940, 1982, 2100, 2139, 2180, 2190,
2208, 2230, 2270, 2310, 2336, and 2348 nm).
Samples analyzed chemically throughout the three
years were used to calibrate the NIRS. This was
done using the Idas-PC, version 1.45 software,
with the ability to perform multiple regressions.
The “Step-Up Search” program of the software
was used to perform the multiple linear regression.
It was predetermined to obtain regression equations
with three betas (wavelengths). Such regression
equations were obtained using the software after
finding the five combinations of three wavelengths
with the highest correlation coefficient. Calibration
data were carefully reviewed in order to detect
atypical samples. Wich were defined as those where
the residue “t” value was >2.5 times the estimation
standard error, and those in which the H distance
Mahalanobis’ distance) of the average spectrum of
all samples was >3. Such samples were analyzed
chemically one more time and if the difference
persisted, they were removed. Multiple regression
equations for moisture, CP, and NDF were
validated using 20 sorghum samples not used for
the calibration. This way, the prediction standard
error was obtained.

RESULTS

Chemical analysis results are shown in Table 1.
Average percent results were: density, 75.1;
moisture, 11.7; CP, 8.2; NDF, 12.3; and tannins,
0.49. Density was the component showing the least
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Cuadro 1. Composicién quimica porcentual del grano de sorgo

Table 1. Chemical composition of sorghum grain (%)

N Mean Minimum Maximum SD CV

Moisture 216 11.7 7.2 16.9 1.11 9.49
Density 137 75.1 65.5 79.1 2.51 3.34
Crude protein 216 8.2 5.2 11.0 1.09 13.28
NDF 216 12.3 6.3 22.9 2.90 23.51
Tannins 21 60.4 90.0 25.0 60.73 152.79
Composition of sorghum harvested in 1996

Moisture 55 11.1a 8.5 14.9 1.32 11.88
Density 55 75.0 65.9 78.3 2.21 2.95
Crude protein 55 8.4 6.4 11.0 1.06 12.60
NDF 55 14.7¢ 11.6 17.4 1.34 9.13
Tannins 55 0.072 0.02 0.40 0.06 80.71
Composition of sorghum harvested in 1997

Moisture 82 12.0b 10.1 16.9 0.98 8.14
Density 82 75.2 65.5 79.1 2.70 3.59
Crude protein 82 8.0 5.2 10.6 1.15 14.34
NDF 82 10.22 6.3 17.2 2.58 25.28
Tannins 82 0.72b 0.02 4.45 0.73 101.62
Composition of sorghum harvested in 1998

Moisture 79 11.8b 7.2 14.0 0.91 7.72
Crude protein 79 8.2 5.7 10.0 1.01 12.32
NDF 79 12.9b 8.3 22.9 2.49 19.35
Tannins 79 0.52b 0.02 5.06 0.86 167.61

N = number of samples analyzed, SD = standard deviation, CV = coefficient of variation.

NDF = Neutral detergent fiber.

abepifferent superscripts on the same nutrient in column two are different (P<0.05).

Mahalanobis) del espectro promedio de todas las
muestras fue mayor de tres. Esas muestras se
volvieron a analizar quimicamente y en el caso de
persistir la diferencia se eliminaron. Las ecuaciones
de regresion multiple para humedad, proteina cruda
y FDN se validaron utilizando 20 muestras de
granos de sorgo no empleadas en la calibracion,
obteniendo asi el error estindar de prediccion.

RESULTADOS

Los resultados de los andlisis quimicos se presentan
en el Cuadro 1. La composicién porcentual
promedio fue de 75.1 de densidad, 11.7 de
humedad, 8.2 de PC, 12.3 de FDN y 0.49 de
taninos. La densidad fue el componente menos

Figura 1. Distribucién de frecuencias del contenido de
taninos de las 216 muestras analizadas

Figure 1. Tannin content frequency distribution among
the 216 samples analyzed
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variable con un coeficiente de variacion de 3.34 y
el contenido de taninos el mis variable con un
coeficiente de variacién de 152.79. La humedad, FDN
y taninos fueron diferentes (P<0.05) entre afios,
siendo los contenidos de humedad y de taninos
inferiores en el afio 1996 con respecto a los otros
afios. El contenido de FDN fue diferente (P <0.05)
en los tres afnos, el menor contenido (10.2) fue para
el afio 1997 y el mayor (14.7) para el afio 1996.

En la Figura 1 se muestra la frecuencia relativa del
contenido de taninos, aprecidndose que el 91.7 %
de las muestras analizadas tuvo niveles de taninos
inferiores a 1.5 %, existiendo solamente un 1.86 %
de muestras de sorgo con valores de taninos
superiores a 3.9 %.

En el Cuadro 2 se presentan las R2 de las ecuaciones
de prediccion obtenidas, su error estindar de
prediccion y las longitudes de onda empleadas para
cada uno de los nutrimentos estudiados. La ecuacién
de prediccion del contenido de humedad empled
las longitudes de onda de 1,940, 2,100 y 2,348
nm; su R2 fue de 0.96 (Figura 2), y cuando fue
validada su error estandar de prediccion fue pequefio
(0.372). Para predecir el contenido de PC se obtuvo
una ecuaciéon empleando las longitudes de onda
1,818, 2,139 y 2,208 nm, la cual tuvo una R2 de
0.93 (Figura 3), y al ser validada tuvo un error
estandar de prediccion de 0.186. La ecuaciéon que

variation with a CV of 3.34. Tannin content was
the parameter with the highest level of variation,
with a CV of 152.79. Moisture, NDF, and tannins
were different (P<0.05) among years. Moisture
and tannin contents were lower in 1996 than in any
of the other two years. NDF levels were different
(P<0.05) among all three years, being the lowest
(10.2) in 1997, and the highest (14.7) in 1996.

Figura 2. Contenido de humedad analizado en el
laboratorio y el predicho por el NIRS. Datos utilizados en
el proceso de calibracion del equipo NIRS

Figure 2. Moisture content as analyzed in the laboratory
(X axis), and moisture content as predicted by NIRS (Y
axis). Data used in the calibration process of the NIRS
equipment
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Cuadro 2. Estadisticas de calibracion del NIRS, longitudes de onda utilizadas y coeficientes asignados para cada
longitud de onda en cada una de las ecuaciones

Table 2. NIRS calibration statistics, wavelengths used, and coefficients assigned to each wavelength for each equation

Wavelength selected

Coefficients assigned to each wavelength

Component RZ  PSE 1 2 3 Bo B By B3
Moisture 096 0.372" 1940 2100 2348 9.1470 67.9699  -46.9100  -19.1433
Crude protein 093 0.186" 1818 2139 2208 16.6758  -124.5966  -291.0390  400.1475
Neutral detergent fiber 0.74  0.838" 1445 2180 2230 22.6460 94.3665  307.0979 -397.6016
Tannins (range)

0.12 - 0.45 0.58 0.071™ 1940 2208 2310 -0.2180 2.8200  -11.3090 7.4500
0.47 - 1.07 0.52 0.129" 1680 2270 2310 29800  -10.7730 37.0690  -31.5250

PSE = Prediction standard error.

*Prediction standard error obtained during equation’s validation process.

“Estimation standard error obtained during the calibration process.



COMPOSICION QUIMICA DEL GRANO DE SORGO MEDIANTE NIRS

se obtuvo para predecir el contenido de FDN utiliz6
las longitudes de onda de 1445, 2180 y 2230 nm,
tuvo una R2 de 0.74 (Figura 4), por lo que al ser
validada su error estandar de prediccion fue mayor
(0.838). La prediccion de taninos fue mucho menos
precisa, teniéndose que crear dos ecuaciones con
diferentes intervalos de contenido de taninos. La
primer ecuacidon fue para los sorgos con bajo
contenido de taninos (0.12 a 0.45 %), la segunda
fue para los sorgos con niveles de taninos de 0.47
a 1.07 %. Las R2 fueron bajas: 0.58 y 0.52
respectivamente (Figuras 5,6).

Figura 3: Contenido de proteina cruda analizado en el
laboratorio y el predicho por el NIRS

Figure 3: Crude protein content as analyzed in the
laboratory (X axis); and crude protein content as predicted
by NIRS (Y axis)
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Figura 5: Contenido de taninos analizado en el laboratorio
y el predicho por el NIRS (ecuacion 1)

Figure 5: Tannin content as analyzed in the laboratory (X
axis), and tannin content as predicted by NIRS (Y axis),
(equation 2)

0.5

Predicted
0451 tannin levels .
* *
4 *
0.4 . s : :
3o
0.35 - o . $e . EX
2o : : g ] ’;‘
0.3 L BT TRt M
.i *o * t, .3 g. ]
e o - *
0251 ¢, ‘; MR ‘e o
s 4 TSR
024 ¢ RS
*
0.15
0.1

0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 0.45 0.5
Analyzed tannin levels

Figure 1 shows the relative frequency of tannin
contents. As it can be seen, 91.7% of the samples
had tannin levels <1.5%. Only 1.86% of the
samples had tannin concentrations >3.9 %.

Prediction equation R? values, prediction standard
error, and wavelengths used for each of the nutrients
analyzed are shown in Table 2. The moisture
prediction equation used the following wavelengths:
1940, 2100, and 2348 nm; its R was 0.96 (Figure
2), and during validation, its prediction standard
error was rather small (0.372). A CP prediction

Figura 4: Contenido de FDN analizado en el laboratorio
y el predicho por el NIRS

Figure 4. Neutral detergent fiber (NDF) content as
analyzed in the laboratory (X axis), and NDF content as
predicted by NIRS (Y axis)
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Figura 6: Contenido de taninos analizado en el laboratorio y
el predicho por el NIRS (ecuacion 2)

Figure 6: Tannin levels as analyzed in the laboratory (X
axis), and tannin levels as predicted by NIRS (Y axis),
(equation 2)
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DISCUSION

El estrecho rango observado en la densidad, pudo
deberse a que los sorgos estudiados se produjeron
en condiciones de riego, lo que minimiz6 el efecto
del estrés hidrico sobre el llenado de los granos,
y por lo tanto sobre su densidad. El intervalo reportado
en la literatura para el contenido de proteina cruda en
el grano de sorgo se encuentra entre 6.6 y 15.0 %(15-
19), para taninos entre 0.02 y 6.32 %(16,18,20,21) y
para FDN entre 9.1 y 15.7 %(18.22)_ Los valores
encontrados en este trabajo coinciden en lo general
con ellos; tanto en la dispersion de los valores como
en los promedios reportados en tablas(15.23,24) La
variacion observada en la composicion quimica pudo
estar asociada a dos factores: variedades o hibridos
estudiados(18,22) y a las condiciones agroecoldgicas
en las cuales fueron producidas las muestras(18).
Estos factores pueden explicar la diferencia entre
aflos observada en la composicion quimica.

La capacidad de prediccion del NIRS para humedad
y proteina cruda fue alta. El coeficiente de
determinacién (R2=0.96) de la ecuacién para el
contenido de humedad del grano de sorgo concuerda
con la de otras materias primas reportadas en la
literatura: grano de trigo(2%), grano de soya y
chicharo, pastas de canola y girasol(26) y harina de
pescado(27); trabajos en los cuales se obtuvieron
ecuaciones con una R2 de 0.94 a 0.97. La ecuacién
obtenida empled la longitud de onda de 1,940 nm,
la cual es donde presenta mayor absorbancia la
molécula de agua(®.27) y la longitud de onda de
2,348 nm, la cual esta asociada a los enlaces
carbono-hidrégeno7). De igual manera, la calidad
de la ecuacion de prediccion del contenido de
protefna fue alta (R2 = 0.93), lo cual concuerda
con resultados obtenidos en grano de trigo23), grano
de soya y chicharo, pastas de canola y girasol(26),
chicharo(2®) y maiz(29), trabajos en los cuales se
obtuvieron ecuaciones con una R2 de 0.90 a 0.99.
La ecuacion obtenida emple6 las longitudes de onda
de 1,818 y 2,208 nm, las cuales han sido asociadas
con la proteina del maiz(29).

En el caso de FDN, la capacidad de prediccion fue
menor (R2=0.74), resultado que discrepa de lo
reportado en la literatura9,30,31) en donde se

equation was obtained using 1818, 2139, and 2208
nm wavelengths. Such equation had a R2 of 0.93
(Figure 3), and when validated, it showed a
prediction standard error of 0.186. The equation
obtained to predict the NDF content used 1445,
2180, and 2230 nm wavelengths, and its R2 was
0.74 (Figure 4); hence, when validated its prediction
standard error was higher (0.838). Tannin prediction
was a lot less precise. Therefore, two different
equations needed to be created for two different
tannin content intervals. The first of these equations
was used for sorghum samples containing low tannin
levels (0.12 to 0.45 %). The other equation was
for sorghum samples with 0.47 to 1.07 % tannins.
R2 values were low, i.e.: 0.58 and 0.52 respectively
(Figures 5,6).

DISCUSSION

The narrow density range found could have been
due to the fact that the sorghum samples analyzed
were cropped under irrigation, thus minimizing the
effect of water stress over grain fill, hence over
grain density. The intervals reported in the literature
for sorghum grain are 6.6 to 15.0 %(15-19) for CP;
0.02 to 6.32%(16,18,20,21) for tannins; and 9.1 to
15.7 %(18.22) for NDF. The values detected in this
research grossly match those reported in the
literature, regarding both value dispersion and table
averages(15,23,24)  The variation observed in the
chemical composition could be associated with two
factors, i.e.: sorghum varieties/hybrids(18.22) and
the cropping/environmental conditions(18). These
factors could explain the yearly chemical
composition differences.

NIRS had a high prediction ability regarding both
moisture and CP. The determination coefficient
(R2 = 0.96) of the sorghum grain moisture content
equation is in agreement with that of other feedstuffs
reported in the literature: wheat grain(25); soybeans
and peas; canola meal and sunflower meal(20); and
fishmeal(27); where equations with R2 values
ranging from 0.94 to 0.97 were obtained. The
equation obtained used the 1940 nm wavelength
-at which the highest absorbance of water molecules
occur(8.27)— as well as the 2348 nm wavelength
- which is associated with the carbon-hydrogen
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obtuvieron ecuaciones con una R2 de 0.90 a 0.97.
La diferencia puede ser debida a que en esos
estudios se trabajé con la planta entera, lo que
permitié tener una amplia gama de valores de FDN
(33 a 89 %) incrementando asi la eficiencia en la
prediccion. En el presente estudio al utilizar
solamente el grano de sorgo se contd con un
intervalo menor de FDN (6.27 a 22.94 %). Aunado
a esto, la cantidad de almid6n presente en el grano
pudo disminuir la precisién del analisis de FDN(32),
La ecuacion obtenida emple6 las longitudes de onda
de 1,445 y 2,230 nm, las cuales han sido asociadas
a la estimacién de FDN en maiz(29).

En el caso de taninos el NIRS mostr6 una capacidad
de predicciéon muy baja, ya que en las dos
ecuaciones desarrolladas se obtuvieron coeficientes
de determinacién bajos (R2=0.52 y 0.58). En
trabajos realizados para predecir el contenido de
compuestos fenélicos en hojas de Té(33) y de taninos
condensados en una variedad de Trébol(34) las R2
fueron ligeramente superiores (0.67 y 0.77
respectivamente). Las longitudes de onda de 2,200 y
1,670 han sido asociadas a la prediccion de taninos
condensados(34), esas longitudes son muy similares
a algunas longitudes de onda empleadas en el
presente trabajo (2,208 y 1,680 nm). La baja
capacidad de prediccion del NIRS para el contenido
de taninos observada en este trabajo, pudo deberse
basicamente a dos factores: que la mayoria de los
sorgos utilizados (91.7 %) contenia menos de 1.5 %
de taninos; y que el 25 % de los sorgos empleados
estuvieron almacenados durante un afio. Esto pudo
ocasionar que se incrementara su nivel de
polimerizacién, proceso reportado en el vino(35),
lo cual pudo influir en la estimacion del contenido de
taninos, ya que cuando estos estin muy polimerizados,
son subestimados quimicamente(30); a diferencia del
NIRS en el cual los enlaces empleados en la estimacion
de compuestos fendlicos han sido utilizados para
caracterizar la edad de las hojas de Té, ya que el
NIRS es capaz de discriminar entre compuestos
fen6licos con diferentes grados de polimerizacion(33).

CONCLUSIONES E IMPLICACIONES

El NIRS fue capaz de predecir de manera rapida
y confiable el contenido de humedad, proteina cruda

bonds(27). Likewise, the quality of the protein
content prediction equation was also high (R2 =
0.93). This is in agreement with the results obtained
with wheat grain(5); soybeans and peas; canola
meal and sunflower meal26); peas(28); and corn
(29); where equations with R2 values ranging from
0.90 to 0.99 have been obtained. The equation
obtained used the 1818 and 2208 nm wavelengths,
which has been associated with corn protein(29).

As far as NDF is concerned, a lower prediction
ability (R2 = 0.74) was observed. This does not
match other literature reports(29,30,31) where
equations with R2 values ranging from 0.90 to
0.97 have been obtained. The difference can be
attributed to the fact that such studies involved
whole plants, resulting in a wide range (33 to 89 %)
of NDF values, thus increasing prediction efficiency.
In our study, the use of sorghum grain resulted in a
smaller NDF interval (6.27 to 22.94 %). In addition,
the starch content in the grain could have resulted
in a decreased NDF analysis precision as mentioned
by Aufrére ef al.(32). The equation obtained used
the 1445 and 2230 nm wavelengths, which have
been associated with corn NDF estimation(29).

Regarding tannins, NIRS showed a very poor
prediction ability, since both of the equations that
were developed had low determination coefficients
(R2 = 0.52 and 0.58). Papers published elsewhere
about the prediction of phenolic compounds in tea
leaves(®3) and condensed tannins in one clover
variety(34) reported slightly higher R2 values (0.67
and 0.77, respectively). The wavelengths of 2200
and 1670 nm have been associated with the
prediction of condensed tannin contents(34). Such
wavelengths are very similar to some of the
wavelengths used in our research (2208 and 1680
nm). The low prediction ability of NIRS for tannin
contents observed in this study could be the result
of two factors: that either most of the sorghum
samples used (91.7 %) contained < 1.5 % tannins,
or that 25 % of the sorghum samples used had
been stored for one year. This could have resulted
in an increased degree of polymerization (as reported
for wine(35), and this could have affected the
estimation of tannin contents since once polymerized,
tannin levels are typically underestimated if analyzed
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y FDN del grano de sorgo; sin embargo, se requiere
mejorar la capacidad de prediccién del contenido
de taninos.
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