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Oz

Nem igerigi tayini gerek uygulamada gerekse laboratuvar caligmalarinda temel analizlerdendir. Nem
tayini hem gravemetrik hem de kimyasal olarak tayin edilebilmektedir. Ancak bu yontem is giicii ve analiz siiresi
bakimindan dezavantajlara sahiptir. Bu nedenle alternatif analiz yontemlerinin gelistirilmesine ihtiyac
duyulmaktadir ve yakin kizil 6tesi (NIR) Spektroskopisi bu amacla kullanilabilecek alternatif tekniklerdendir. Bu
cihazda hedef maddenin analizi i¢in 6zel bazi istatistik yontemlerden yararlanilmaktadir. Diger taraftan spektral
veride on iglemlerin gelistirilen tahmin modellerine etkisi bilinmektedir. Bu ¢alismada 250 farkli genotipe ait
oglitiilmiis misir numunesi materyal olarak kullanilmistir. Arastirmada bu 6rneklerden elde edilen spektral veri
(1200-2400 nm arasinda) ile referans yontem kullanilarak elde edilen nem degerleri farkli kemometrik
yontemlerle iliskilendirilmistir. On islem olarak, spektral veriye birinci tiirev ve standart normal degisim
transformasyonu uygulanmistir. Dalga boyu sec¢imi igin ardisik projeksiyonlar algoritmasi—¢oklu dogrusal
regresyon (SPA-MLR) yontemi kullanilmigtir. Arastirma bulgular1 degisken se¢iminin ilgisiz dalga boylarinin
elenmesinde etkili bir yol oldugunu gostermistir. Referans analiz ile tespit edilen nem orani ve NIR modellerinin
tahminleri arasinda yiiksek korelasyon degerleri (r>0,95) saptanmustir. Olusturulan modeller icerisinde en dogru
tahmin sonucu veren SPA-MLR yo6ntemi ile transforme edilmis veriler kullanilarak olusturulan model olmustur.
Anahtar Kelimeler: Spektral veri, 6n—islem, Zea mays, laboratuvar analizi

Abstract
The Effect of Different Chemometric Methods on Determination of Moisture Content in

Maize using Near Infrared Reflectance (NIR) Spectroscopy

Moisture content determination is essential analysis whether practice or laboratory studies. Moisture
determination can be performed both gravimetrically and chemically. However, these methods have
disadvantages in terms of labor and time consumed. Therefore, it needs to develop the alternative methods and
Near Infrared Reflectance (NIR) Spectroscopy is an alternative technique that can be used for this purpose. Some
special statistical methods are used for analyzing of the target substance in this device. On the other hand, it is
known that spectral preprocessing have an effect on the prediction models developed. In this study, ground
samples of 250 different maize genotypes were used as material. In this study, spectral data taken from these
samples (between 1200 and 2400 nm) and the moisture values obtained from reference method were associated
with different chemometric techniques. First derivative (FD) and standard normal variate (SNV) transformations
were applied to spectral data as pretreatment methods. Successive Projections Algorithm—Multiple Linear
Regression (SPA-MLR) was used as wavelength selection method technique. Result of the study showed that
wavelength selection is an effective way for elimination of uninformative wavelengths. It was determined that
high correlation (r>0.95) was observed between the results of reference analysis and predictions of NIR models.
It was modeled by using SPA-MLR method which gives the most accurate prediction result among the
generated models and transformed data.
Keywords: Spectral data, pre—processing, Zea mays, laboratory analysis

Giris

Nem oraninin tespiti tarimsal {iriinlerde 6nemli bir husustur. Her ne kadar tarlada yetistirilen
iiriinlerde fizyolojik olum esnasinda nem igerigi diigse de iriinler bu evrede depolamaya ve islemeye
uygun duruma ulasmamaktadir. Uriin fiyatlandirmasinda, depolanmasinda ve islenmesinde tercih
edilen nem sinirlarinin belirlenmesi hem tiiccarlar hem de {ireticiler bakimindan 6nem arz etmektedir.
Misirda depolama sartlarinin ve ortaminin ayarlanabilmesi i¢in iirlinlin nem oranmin bilinmesi
gerekmektedir (Oztiirk ve Kibar, 2008).

Nem, hububat ve baklagillerde énem tasiyan parametrelerdendir. Ozellikle depolamada
giivenli bir sekilde muhafaza edilmesi ve kiiflerden kaynakli bozulmalar meydana gelmemesi i¢in nem
oranint belli bir seviye diisiirmek gerekir. Bu agidan nem igeriginin bilinmesi elzemdir (Koksel ve
ark.,1994). Misirda depolama ve isleme i¢in nem oraninin %13—14 civarinda olmasi istenmektedir.
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Fizyolojik olumda musir tanesinin nem igerigi %30-35 civarindadir (Vartanli ve Emeklier, 2007).
Gilinlimiizde kullanilan referans analiz yontemlerine gore bitkisel 6rneklerin nem igerikleri 95-100 °C
(AOAC 934.01), 103-104 °C’de 5 saat (AOAC 935.29), 135 °C’de 2 saat siireyle (AOAC 930.15) ve
105 °C’de 3 saat siireyle kurutularak tespit edilebilmektedir (Owens ve Suderland, 2006). Bu referans
analiz yontemleri belirli sicaklikta belirli siire zarfinda 6rnekteki agirlik diislisiine dayali olarak nem
iceriginin tahmin edilmesi esasina dayanmaktadir (Sharma ve Hanna, 1989). Bu yontemler giivenilir
sonuglar vermesine karsin en dnemli dezavantajlari analizlerin yapilmasi i¢in gerekli olan isgiicli ve
zaman sarfinin yiiksek olmasidir. Bu nedenle nem iceriginin tespitinde alternatif yontemlere ihtiyag
duyulmaktadir. Bu noktada NIR (Near Infrared Reflectance) Spektroskopisi dnemli bir alternatiftir.

NIR’da bazi c¢ozeltilerin nem miktarinin belirlenmesine yonelik c¢alismalar 1950°lerin
ortalarina dayanmaktadir. 1960’11 yillarda ise tahillarda, kurutulmus meyve ve sebzeler gibi gidalarda
NIR dalga boylar1 kullanilmig ve boylece c¢ozeltilerde nem igerigi analizi yapilmistir (Ertugay ve
Baglar, 2011). NIR spektroskopisinin tarimsal iiriin analizlerinde kullanimi 1968 yilina dayanmaktadir.
[k kez bugday ve soya numunelerinde Karl Norris tarafindan nem igeriginin tespitinde kullanilan NIR
spektroskopisi, iiriin analizlerinde hizli, giivenilir ve diisiik maliyetli bir yontemdir. Bu ydnleriyle
otomasyona uygunluk ve kullanim kolaylig1 saglayan yeni bir teknolojidir (Ertugay ve Baglar, 2011).

NIR spektroskopisi bugday (Kahriman ve Egesel, 2011), misir (Norimi ve ark., 2012), celtik
(Heman ve Hsieh, 2016), arpa (Downey, 1985), yulaf (Rabault ve Downey, 1990) gibi tahil tiirlerinde
nem igeriginin tespit edilmesi amaciyla kullanilmigtir. NIR spektroskopisi tahil {iriinlerinde oldugu
gibi farkli tarimsal iiriinlerin de icerik analizlerinde aktif sekilde kullanilmaktadir. Ornegin; avakado
meyvesinde hasat olgunlugunun tespiti i¢in nem igerigini belirlemek amaciyla bu teknikten
yararlanilmistir (Blakey ve Rooyen, 2011). Kandala ve ark., (2012) farkli yer fistig1 ¢esitlerinde NIR
spektroskopisi ile nem igeriginin kisa siirede tespit edilebilecegini ortaya koymustur. Ancak NIR
spektroskopisinin tarim {riin analizlerinde kullanilabilmesi igin kalibrasyon modellerine ihtiyag
duyulmaktadir.

Kalibrasyon, 06zel istatistik yontemlerle gelistirilmis matematiksel tahmin modelleri olup
cihazlar tarafindan taninan ve igerigi bilinmeyen Orneklerin analizinde kullanilan dosyalardir.
Kalibrasyon gelistirme ¢alismalar1 NIR spektroskopisinin uygulamada kullaniminin yayginlagmasiyla
yeni bir boyut kazanmis ve igerik analizlerinin daha dogru ve giivenilir yapilabilmesi icin yeni
istatistik yontemler ve yaklagimlar gelistirilmistir. Bilimsel literatiirde “kemometrik teknikler” olarak
adlandirilan bu yontemlerin karsilastirilmasi lizerine son yillarda ¢ok sayida arastirma yiiritilmiistiir.
Ozellikle secilmis dalga boylarinda tarama yapan filtreli cihazlarin yerini genis aralik tarayan
monokromatorlii cihazlarin almasi ile birlikte kemometrik tekniklerin 6nemi NIR spektroskopisi i¢in
daha da artmistir. Kemometrik yontemleri baslica, spektral verideki diizensizlikleri ortadan kaldirmak
amaciyla matematiksel on islemler, etkili veya etkisiz dalga boylarini ayirmak i¢in kullanilan dalga
boyu se¢im teknikleri ve kantitatif tayin ya da kalitatif ayrim i¢in model gelistirme amaciyla kullanilan
cok degiskenli istatistik yontemler olmak {izere ii¢ baslik altinda toplamak miimkiindiir (Wang ve ark.,
2015). Yaygin olarak kullanilan matematiksel 6n islemler tiirevlendirme, ¢oklu sagilim diizeltmesi
(Multiple Scatter Correction:MSC), standart normal degisim (SNV) ve ortogonal sinyal diizeltmesi
(Orthogonal Signal Correction:OSC) gibi yontemlerdir ve bu yontemler 6rnekten kaynaklanan sinyal
bozukluklarii ortadan kaldirmada yardimer olmaktadir (Roggo ve ark., 2007). On islem sonrasinda
spektral veri ile kalibrasyona konu olan bilesen arasindaki iliskiyi daha dogru sekilde ortaya ¢ikarmak
amaciyla dalga boyu se¢im yontemlerinden yararlanilmaktadir. Bu yontemler ilgili veya ilgisiz dalga
boylarmin ayrimina dayanan tekniklerdir. Ardisik Projeksiyon Algoritmasi (Succesive Projections
Algorithm:SPA) farkli regresyon yontemiyle birlikte kullanilan ve spektral veride c¢oklu baglanti
(multicollinearity) sorununu ¢6zmek amaciyla gelistirilmis uygulanmasi ve agiklanmasi kolay bir
yontemdir (Gomes ve ark., 2013). Tahmin modellerinin gelistirilmesi amaciyla kullanilan istatistik
yontemler arasinda ise Coklu Dogrusal Regresyon (MLR) Kismi En Kiigiik Kareler Regresyonu
(PLSR) en yaygin kullanilan temel istatistik tekniklerdendir (Egesel ve Kahriman, 2012).

Kemometrik tekniklerin spektral analizlerde kullanimini konu eden arastirmalarda, farkli 6n
islem, dalga boyu sec¢imi ve regresyon yontemi kombinasyonlarinin tahmin giiciine farkli sekilde etki
ettigini gorilmiistiir (Li ve ark., 2009). Bu nedenle hedef degiskenlerin tahmininde farkli
kombinasyonlarin denenmesi ve tahmin basarilarinin degerlendirilmesinde yarar vardir. Bu arastirma,
ogiitiilmiis misir numunelerinde nem igeriginin NIR spektroskopisi ile tespitinde farkli kemometrik
tekniklerin etkisini belirlemek amaciyla yiirtitiilmistiir.
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Materyal ve Yontem

Arastirmada materyal olarak 250 adet 6gitiilmiis misir numunesi kullanilmistir. Calismada
kullanilan 6rnekler dncelikle temizlenmis ve spektral verilerin alimmasi i¢in uygun hale getirilmek
amaciyla 6giitiilmiistiir. Bu amagla her genotipten yaklasik 70 gr 6rnek 0,5 mm elek capli laboratuvar
tipi degirmende (Fritsch, pulverisette 14, Almanya) dgiitiilmiistiir. Ogiitiilen drnekler NIR cihazinin
(Spectrastar 2400D, Unity Scientific, USA) doner kap modu kullanilarak 1200-2400 nm arasinda her
1 nm aralikla ham spektrum degerleri oda sicakliginda alinmig cihazin hafizasina kaydedilmistir. Bu
olctimler cihazin default klasorii altinda toplanmustir. Olgiimlerde Infostar'™ (Unity Scientific,
Amerika) yazilimi kullanilmustir.

Orneklerin nem igerigi CRA (1999) metoduna uygun olarak belirlenmistir. Bu amagla 2 g
ogiitiilmiis 6rnek alinmis ve daha dnce agirligl kaydedilen ve darast alinan bir petriye konulmustur.
Tartim agirhigi kaydedildikten sonra 3 saat 105 °C’de kurutulmustur. Kurutma sonrasi agirliklar
kaydedilmis ve petri agirliklar: da kullanilarak asagidaki formiile gére nem igerikleri tespit edilmistir.

Kurutma Sonrast Agirlik — Petri Agirligy
Nem Orant = 100 — (

- 100
Ornek Agirligi x100)

Model gelistirme amaciyla daha 6nce cihaz hafizasina kaydedilen ayri1 spektrum dosyalar
Infostar™ veri déniistiirme programiyla birlestirilerek tek dosya haline getirilmistir. Referans analiz
sonuclar1 ve birlestirilen spektrum dosyasi kullanilarak model gelistirme amaciyla Unscrambler X
(Camo Software, Norveg) yazilimindan ve Matlab 7.1 (MathWorks Inc., Amerika) programlarindan
yararlanilmistir. Calisma amagclarina uygun olarak spektral veri ham absorbans (S$ekil 1a), birinci
tirev+SNV (Sekil 1b) transformasyonuna tabi tutulmustur. Ham ve transforme edilmis spektral veriler
olusturulacak modellerde tahminleyici (bagimsiz degiskenler) olarak kullanilmistir. Bagimh degisken
olarak referans analizle elde edilen nem degerleri kullanilmistir. S6z konusu verilere dayali olarak
1200-2400 nm arasinda tiim spektral verinin kullanildigi full model, SPA yontemiyle etkin dalga
boylarinin se¢ildigi ve ¢oklu dogrusal regresyon yonteminin uygulandigi ikinci model olmak {izere her
spektral veri seti kullanilarak toplam 4 tahmin modeli olugturulmustur. SPA yo6ntemi ile dalga boyu
secim islemi Matlab 7.1 programinda gelistirilen SPA GUI paketi (Galvao ve ark., 2007) ile
gergeklestirilmigtir.
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Sekil 1. 250 musir 6rnegine ait ham spektrumlar (a) ve transforme edilmis spektrumlarin (b) degisimi

Olusturulan kalibrasyon modelleri RMSEC (Kalibrasyona ait hata kareler ortalamasinin
karekokii), SEE (Kalibrasyonun standart hatasi), r (Korelasyon katsayisi), R? (Belirtme katsayisi)
degerlerine gore degerlendirilmistir. Model dogrulama amaciyla i¢ ve dis dogrulama yapilmustir. I¢
dogrulamada kalibrasyon setindeki 6rnekler harici 6rnek kabul edilerek tahminlemeler yapilmistir. Dig
dogrulama amaciyla kalibrasyon setinden bagimsiz olan (n=20) ornekler kullanilmig ve olusturulan
modellerin giivenilirligi, RMSEP (Tahmine ait hata kareler ortalamasinin karekokii), SEP (Tahminin
standart hatas1) ve RPD (Performansin sapmaya orani) degerlerine gore ele alinmistir. RPD degerleri
i¢ dogrulama (RPDcv) ve dis dogrulama (RPDv) setleri i¢in ayr1 ayr1 hesaplanmistir. Model
dogrulama islemi PLS igin Unscramber X yaziliminda, SPA-MLR i¢in Matlab 7.1 yaziliminda
gergeklestirilmistir.
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Bulgular ve Tartisma

Calismada kullanilan 6rneklerden kalibrasyon (n=230) ve dis dogrulama (n=20) setlerindeki
orneklerin nem igeriklerine iligkin tanimlayici istatistikler Cizelge 1.’de sunulmustur. Kalibrasyon
setindeki oOrneklerin nem igeriklerine ait ortalamanin (%11,98) dogrulama setindeki orneklerden
(%12,32) disiik oldugu goriilmektedir. Kalibrasyon setindeki Orneklerin nem igerikleri %7,76 ile
%16,45 arasinda degisim gostermis, dis dogrulama setinde ise bu degerler sirasiyla %8,20 ve %14,81
olarak bulunmustur (Cizelge 1.). Bu degerler dikkate alindiginda materyal igerisinden tesadiifi olarak
ayrilan dis dogrulama seti Orneklerinin kalibrasyon setinin sinirlart icerisinde yer aldigi ifade
edilebilir.

Cizelge 1. Kalibrasyon ve dogrulama setinde kullanilan o6rneklerin nem igeriklerine iligkin tanimlayici
istatistikler

n Ortalama Minimum Maksimum Standart
Sapma
Kalibrasyon Seti 230 11,98 7,76 16,45 1,59
Dis Dogrulama Seti 20 12,32 8,20 14,81 1,78

n: Ornek sayis1.

Calismada farkli kemometrik yontemler kullanilarak olusturulan modellere ait degerlendirme
parametreleri Cizelge 2.’de sunulmustur. Kalibrasyon setinde referans analiz sonuglari ile NIR
tahminleri arasindaki korelasyon grafikleri ise Sekil 2.’de gosterilmistir. Taranan boélgenin biitiinii
kullanilarak PLS regresyon yontemiyle olusturulan spektral modellerde ham absorbans ve
transformasyon sonrast spektral veri sonuglart nem tahmininde benzer sonuglar vermistir. Tim
spektral veri ile olusturulan modellerde transforme edilmis verilerle olusturulan modellerin ham
absorbans ile olusturulan modellerden daha giivenilir sonuglar verebilecegi anlagiimistir. Oyle ki, PLS
yontemi ile ham absorbans verileri iizerinden olusturulan kalibrasyonun regresyon katsayis1 (R%) 0,918
bulunur iken, transformasyon sonrasinda ayni yontem ile olusturulan modele ait regresyon
katsayisinda artig (R*=0,924) gozlenmistir. Bununla birlikte kalibrasyona ait tahmin hatas1 transforme
edilmis verilerde (SEC=0,439) ham absorbans verisinden (SEC=0,546) daha diisilk bulunmustur.
Modellerin tahmin dogrulugunu test etmek amaciyla yapilan i¢ ve dis dogrulama sonuglar1 da tiim
spektral verinin kullanildigi modellerde kalibrasyon setinde tespit edilen sonuglara benzer bulgular
elde edilmistir. PLS modellerine ait dogrulama sonuglari1 transforme edilmis spektrumlardan daha
diisiik sapma ile nem igeriginin tahmin edilebilecegini gostermektedir. Tiim spektral veri kullanilarak
ham absorbans verileri {izerinden PLS yontemi ile olusturulan modellerde RPD degerleri hem i¢ hem
de dis dogrulama setinde transforme edilmis verilerle olusturulan modellerden diisiik bulunmustur
(Cizelge 3.). Bununla birlikte dis dogrulama sonrasinda elde edilen sonuglara gére modellerin tarama
amagli arastirmalarda tatminkar sonuglar verebilecegine isaret etmektedir (Cizelge 2.).

SPA-MLR kombinasyonu ile olusturulan tahmin modellerinde de transforme edilmis verilerle
olusturulan modellerin (RMSEC=0,432, SEC=0,429, R?=0,927, r=0,963) ham absorbans verileri ile
olusturulan modellerden (RMSEC=0,454, SEC=0,450, R?=0,920, r=0,959) daha giivenilir sonuglar
verebilecegi goriilmiistiir (Cizelge 2., Sekil 2c., Sekil 2d.). Bu yontemle olusturulan modellerin ig
dogrulama (SECV=0,436, R2=0,925, RPDv=4,08) ve dis dogrulama (SEP=0,589, R2=0,900,
RPDv=3,02) sonuglarinda da transformasyona tabi tutulan spektral veri ile olusturulan modelin
basarili tahmin verdigi gorilmiistiir.

PLS ve SPA-MLR yoéntemleri birbiri ile kiyaslandiginda ise hem kalibrasyon hem de
dogrulama setlerinde veri transformasyonu ve dalga boyu se¢imi sonrasi olusturulan modellerin
tahmin basarisinin daha yiiksek oldugu gorilmektedir (Cizelge 2.). Calismada nem orani igin
olusturulan modeller igerisinde en dogru tahmin basarisina sahip model transforme edilmis verilerde
SPA yontemiyle dalga boyu sec¢iminin uygulandigi model olmustur. Nitekim hem i¢ hem disg
dogrulama sonucunda en yiiksek R? ve RPD degerleri bu modelde gozlemlenirken tahmine ait
hatalarin en diisiik oldugu modelde bu tahmin modelidir (Cizelge 2.). R? ve RPD degerlerine gore NIR
kalibrasyon modellerinin giivenilirlikleri hakkinda farkli degerlendirmeler mevcuttur. Williams ve
Sobering (1996) giivenilir bir kalibrasyon modelinde RPD degerlinin en az 3 olmasi gerektigini
belirtirken, Williams ve Norris (2001) RPD degerinin 2.4’ten yiiksek olmasi durumunda olusturulan
modelin yeterli bir giivenilirlik sagladigmni belirtmistir. Galvez—Sola ve ark., (2010) ise R*> ve RPD
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degerlerini birlikte dikkate alarak basarili bir kalibrasyon modelinde R? degerinin 0.90-2.95 arasinda
RPD degerinin ise 3.0-4.0 arasinda olmasi gerektigini vurgulamistir. Tiim bu degerlendirmeler
1s1g¢inda transforme edilmis verilerle olusturulan SPA-MLR modelinin kalibrasyon ve dogrulama
setlerinde yiiksek R2 (>0.90) ve RPD (>3.0) degeri ile basarili tahmin verdigi goriilmektedir (Cizelge
2.).

Misir 6rneklerinde nem igeriginin tespiti amaciyla yiiriitillen 6nceki ¢aligmalarda tahmine ait
standart hata (SEC) ve regresyon katsayilar1 (R®) degiskenlik gostermektedir. Welle ve ark., (2005)
tarafindan yiiriitiilen bir arastirmada SECV degerleri %0,59 ile %0,99 arasinda degisim gosterirken, R’
degerleri 0,92 ile 0,98 arasinda bulunmustur. Norimi ve ark., (2012) 300 nm ile 800 nm arasinda
aldiklar1 spektrumlarla olusturduklari tahmin modellerinde R? degeri olduk¢a yiiksek (>0,96)
bulmuslardir. Calismamizda elde edilen degerlerin yapilan bu galismalara yakin oldugu goriilmektedir
(Cizelge 2.). Ancak s6z konusu degerlerdeki sapmalarin da var oldugu géze ¢arpmaktadir. S6z konusu
arastirmalarda model gelistirme amactyla kullanilan teknik ve kalibrasyon setinde yer alan 6rneklerin
sayist ile nem igeriklerindeki degiskenligin bu sapmalara neden oldugu diisiiniilmektedir. Nitekim bu
arastirmalarda kullanilan 6rnek sayilar1 ve nem igerikleri oldukc¢a farklidir.

Cizelge 2. Kalibrasyon, i¢ dogrulama ve dis dogrulama setlerinde farkli kemometrik yontemleri i¢in hesaplanan
degerlendirme parametreleri

Veri Seti Ham Absorbans Abs+FD+SNV Transformasyonu
PLS SPA-MLR PLS SPA-MLR
Kalibrasyon RMSEC 0,457 0,454 0,438 0,432
(n=230) SEC 0,546 0,450 0,439 0,429
R? 0,918 0,920 0,924 0,927
r 0,958 0,959 0,961 0,963
i¢ Dogrulama  SECV 0,468 0,460 0,448 0436
(n=230) R? 0,913 0,917 0,922 0,925
RPDcv 3,40 3,46 3,55 4,08
Dis Dogrulama  SEP 0,637 0,597 0,616 0,589
(n=20) R’ 0,861 0,897 0,869 0,900
RPDv 2,79 2,66 2,89 3,02
RPD: SEP/SE.

Nem orant i¢in olusturulan tahmin modellerinde bagimsiz degisken secim ydntemleri ile
belirlenen dalga boylar1 ve modellerdeki degisken sayilar1 Cizelge 3.’te gosterilmistir. Ham verilerle
olusturulan modellerde PLS—Tiim kombinasyonunda 1200-2400 nm arasinda her bir dalga boyunda
alinan spektrumlar dahil edilir iken, SPA-MLR modelinde 4 farkli dalga boyu bagimsiz degisken
olarak kullanilmistir (Cizelge 3.). Transformasyon sonrasi olusturulan modellerde PLS-Tim
kombinasyonunda 1200 dalga boyu kullanilmig, SPA-MLR modelinde 3 dalga boyu tahminleyici
degisken olarak modellerde yer almistir (Cizelge 3.). Bu durum dikkate alindiginda PLS modelinde
tiim spektral veriyi kullanmak yerine daha az sayida dalga boyu ile nem igeriginin tahmin edilebilecegi
goriilmektedir. Nitekim kalibrasyon modellerine iligskin degerlendirme parametreleri de (Cizelge 2.)
alindiginda dalga boyu se¢im isleminin hem i¢ hem de dis dogrulama sonuglarina olumlu etki yaptigi
da ortadadir.

Secim yontemleri ile tespit edilen dalga boylarinin elektromanyetik spektrumda nem igerigi ile
etkilesim igerisinde olan dalga boylar1 oldugu ifade edilebilir. Nitekim NIR bolgesinde organik veya
inorganik molekiillerin yapisindaki C-H, O-H, S—H ve N-H baglarim1 bulunduran fonksiyonel
gruplardan kaynaklanan titresimler olgiilebilmektedir (Roggo ve ark., 2007). Bu baglar icerisinde
elektromanyetik spektrumdaki enerji diizeyi ile nem orani arasindaki baglanti O—H baglar ile
iliskilidir ve NIR enerjisinin absorbsiyonu bakimindan su gii¢lii bir absorblayici bilesendir (Sundaram
ve ark., 2012). Neimanis ve ark., (1999) O-H baglarmin 1450 nm ve H,O kombinasyon bantlarinin
1950 nm civarinda oldugunu bildirmistir. Tahminleyici degisken se¢im yontemleri ile belirlenen dalga
boylarindan s6z konusu bolgelere yakin olan dalga boylarmin oldugu goriilmektedir. Ayn1 kemometrik
yontemin farkli veri setlerine (ham ve 6n islemli) uygulanmas1 durumunda farkli dalga boylarinin
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sec¢ilmis olmasi (Cizelge 3.) 6n islem uygulamasmin dalga boyu se¢iminde 6nemli bir etkisinin
oldugunu gostermektedir.

Cizelge 3. Farkli 6n iglem ve kemometrik yontemlerle olusturulan kalibrasyon modellerindeki degisken sayilar

On islem Kemometrik  Degisken Kullanilan Boylar: (nm)
Yontem Sayisi

Ham Absorbans PLS-Tim 1200 1200-2400 nm arasi
SPA-MLR 4 1405,1947, 2068, 2306

Abs+FD+SNV PLS-Tim 1200 12002400 nm arasi
SPA-MLR 3 1584, 1869, 1935

n: Ornek sayis1.

a) PLS-Ham Absorbans b) PLS-Abs+FD+SNV
17 - 17 -
15 - 15 -
= =
£13 £13 1
é
LETE =11
& o
4 Z
9 - 9 -
R2=0 918 R2=0,924
7 T T T T , 1 7 b T T T T 1
7 o] 11 13 15 17 7 9 11 13 15 17
Referans Nem igerigi (%) Referans Nem igerigi (%)
c) SPA-MLR-Ham Absorbans d) SPA-MLR-Abs+FD+SNV
17 17 -
15 - 15 -
g =
£13 - £13 -
E
LT - 11 -
= o
Z =Z
9 - 9
R2=0,920 o R2=0,927
7 T T T T 1 7 T T T T 1
7 9 11 13 15 17 7 9 11 13 15 17
Referans Nem igerigi (%) Referans Nem igerigi (%)

Sekil 2. Referans yontemle tespit edilen nem igerigi ile NIR kalibrasyon modellerinden elde edilen tahmin
degerleri arasindaki iliskiler

Sonuglar

Bu arastirmada ham ve transformasyona tabi tutulmus spektral veriler kullanilarak cesitli
kemometrik teknikler yardimiyla misir numunelerinde nem igeriginin tahminlenmesine ydnelik
modeller olusturulmus ve karsilastirilmistir. Arastirma bulgulart nem igerigine yonelik tahmin
modelleri olusturulurken veri 6n islemenin biiyiik bir etkisinin olmadigini, buna karsin dalga boyu
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se¢im yoOntemlerinin tahmin dogruluguna etki ettigini gostermektedir. SPA yontemi kullanilarak
secilen degisken sayilarinda farkliliklar gézlendigi gibi segilen dalga boylarinda da farkliliklar oldugu
saptanmistir. Bu bulgulara dayanarak dalga boyu sec¢iminin tahmin basarisina olumlu bir etkisinin
oldugu ve kullanilan yontemler arasinda onemli farklar olustugu anlasilmistir. Calisma sonuglarina
gore dogru 6n islem ve secilmis dalga boylar1 ile misir numunelerinde nem igeriginin basarili bir
sekilde tespit edilebilecegini ortaya koymustur.

Bu caligmada dalga boyu secimi ve spektral veri 6n isleme i¢in birer yontem uygulanmistir.
Ileriki calismalarda farkli 6n islem (MSC, ikinci Tiirev, OSC gibi) ve bunlarin kombinasyonlarinin
uygulanmasinin yani sira dalga boyu se¢im yontemlerinin de g¢esitlendirilmesi daha kapsaml
bulgularin elde edilmesine imkan verebilir.

Not: Bu aragtirma makalesi Ziraat Mithendisi Iskender Onag’in Yiiksek lisans tez ¢alismasindan hazirlanmustir.
Cahismanin verileri TUBITAK 2150867 nolu aragtirma projesinden derlenmistir. Calismanin yiiriitiilmesinde maddi katki
saglayan TUBITAK ’a tesekkiir ederiz.
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