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Oz

Spektral veri analizleri i¢in gelistirilmis ¢esitli
programlar ve web tabanli  uygulamalar
mevcuttur. Son yillarda web tabanli uygulamalara
olan ilgi bir hayli artmigtir. R program dili ve
shiny paketi kullanilarak gelistirilmis ¢ok farkl
alanlarda  kullanilabilen  web  uygulamalar
mevcuttur. Bu ¢alisma spektral veri analizlerini
internet  Uzerinden  yapabilen  bir  web
uygulamasmin gelistirilmesi amaciyla
yiiriitiilmiigtiir. Gelistirilen uygulama
(BAFONLINE) RStudio arayiizii kullamilarak
gelistirilmistir. BAFONLINE, 1200-2400 nm
arasinda alinan spektral verinin destek vektor
makineleri  regresyonu  (DVMR)  tabanl
modelleme  yaklasimi  ile analiz  edilmesi
sonrasinda hedef degisken ile ilgili sonucu analiz
ekraminda  gosterebilen  kullanict  dostu  bir
uygulamadir. Uygulamanin gelistirme
asamasmmda DVMR ve Rassal Orman (RO)
yontemlerine gére modeller olusturulmustur. Bu
modeller, 250 adet 6giitiilmiis misu numunesinden
masalistl NIRS (Near InfraRed Spectroscopy)
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cihazi ile 1200-2400 nm arasinda toplanan
spektral veriler bagimsiz degisken olarak, bagimll
degisken olarak ise nem igerigi atanarak R
platformunda  gelistirilmigtir. Gelistirilen
modellerin degerlendirme istatistiklerine gére
DVMR modelinin (RMSEca=0,484, R2%ca=90,9,
RPDca=3,32, RMSEca=0,317, RZ%ca=95,6,
RPDcai=4,79, RMSEva=0,634, R%a=522,
RPDva=1,45) RO modelinden daha daha yiiksek

giivenilirlige  sahip  oldugu  anlasilmisgtir.
Gelistirilen DVMR  modeli  uygulamanin
arayiiziine uygun kodlar kullanilarak entegre
edilmistir. Gelistirilen arayiize

https://bafr.shinyapps.io/BAFONLINE/ linkinden
erigilebilmekte ve veri giriginin ardindan spektral
analizler  kolaylikla  gerceklestirilebilmektedir.
leriki arastirmada bu uygulamaya farkly spektral
cihazlar ile farkli tarumsal iiriinlere yonelik yeni
tahmin modellerinin eklenmesi diisiiniilmektedir.

Anahtar Sozciikler: R programlama, Spektral
analizler, Makine ogrenmesi

Abstract

There are many software and web-based
applications for spectral data analysis. Recently,
the interest in web based applications has
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increased. The shiny software package which has
been developed with the R language has been used
in different web applications in many fields. This
study has been conducted for development of a
web based application that can analyze spectral
data online. The application (BAFONLINE) has
been developed using the RStudio interface.
BAFONLINE is a user friendly application where
one can analyze the spectral data within 1200-
2400 nm interval utilizing support vector machine
regression (SVMR) based modeling approach and
can display the result of the target variable. SVMR
and Random Forest (RF) methods were used and
compared in the development step of application.
These models, the spectral data has been acquired
using a desktop NIRS (Near InfraRed
Spectroscopy) device from 250 ground corn
grains, in the 1200-2400 nm spectral range as
dependent variable, and the spectral models have
been developed under the R platform, selecting the
moisture content as the dependant variable.
According to the evaluation statistics of the
developed models, it was understood that SVMR
model (RMSEcai=0.484, R%ca=90.9, RPDcai=3.32,
RMSEvai=0.458, R%a=87.4, RPDva=2.77) has
higher robustness than RF model
(RMSEcai=0.317, R2ca=95,6, RPDca=4.79,
RMSEvai=0.634, R?va=52,2, RPDvai=1.45). This
model have been integrated into the interface
using appropriate codes. The interface can be
accessed from the
https://bafr.shinyapps.io/BAFONLINE/  address
and the spectral analyses can be easily performed.
In the future studies, support for additional
spectroscopy devices and agricultural products is
planned to be added.

Keywords: R Programming, Spectral analyses,
Machine learning

1. Giris

Spektral veri, ¢esitli cihazlardan alinan ve farkli
sekillerde kaydedilen biiyiik veri setleridir.
Ozellikle spektral tarama amagli gelistirilen
cihazlardan elde edilen veriler oldukea fazla bilgi
icermektedir. Bu veri kullanilan spektral cihazlara
gore 151tk ile madde etkilesiminden dogan
sayisallastirilmig  Olgiimlerdir. Bu  dlglimlerin
anlamli  hale getirilebilmesi i¢in  tahmin
modellerine ihtiyag duyulmaktadir. Masaiistii
spektral cihazlarin biiyiik kisminda bu modeller

cihaza entegre olarak bulunmakta veya kullanici
ihtiyaglari ~ dogrultusunda lokal ve  genel
kalibrasyonlar olarak gelistirilmek suretiyle daha
sonra da yliklenebilmektedir [1].

Mevcut spektral cihazlarda veya bu cihazlar ile
toplanan verilerin anlamli hale getirilebilmesi i¢in
cesitli modelleme yontemlerinden
yararlanilmaktadir. Spektral analizlerde kullanilan
modelleme yontemleri 6grenme tabanli olmayan
modeller ve 6grenme tabanli modeller olarak iki
grup altinda smiflandirimaktadir [2]. Ogrenme
yaklagimi icermeyen yontemler klasik modelleme
teknikleridir ve Kismi En Kiigiik Kareler
Regresyonu (KEKR), Coklu Dogrusal Regresyon
(CDR), Temel Bilesen Regresyonu (TBR)
bunlardan  birkagidir. Ogrenme  yaklagimli
modeller ise yapay sinir aglart (YSA),destek
vektor makineleri (DVM), rassal orman (RO) gibi
makine 6grenmesine dayali metotlardir [3, 4]. Bu
modeller igerisinde DVM ve RO teknikleri
yenilik¢i yontemlerdendir ve hem kantitatif hem
de kalitatif siniflama modellerin gelistirilmesi
amactyla  kullanilmaktadir [4, 5]. DVM
yonteminin kalitatif ayrim gerektiren problemlerin
¢oziimiinde kullanilan alt metoduna Destek
Vektor  Makineleri  Siniflamast  (DVMC),
kantitatif verilerle ilgili problemlerin ¢6ziimiinde
kullanilan alt metoduna ise Destek Vektor
Makineleri Regresyonu (DVMR) ad1
verilmektedir. Kalitatif ~ ister kantitatif
degiskenlere yonelik ¢oziimlerde kullanilan ve
dogrusal olmayan modelleme imkani veren bu
DVM yontemlerinin 6nemli bir yonii g¢ekirdek
fonksiyonudur. Yaygin olarak bu yontemde farkli
¢ekirdek fonksiyonu kullanilmakla birlikte radyal
tabanli fonksiyon (RTF) dogrusal olmayan
problemlerin ¢6ziimiinde en fazla tercih edilen
yontemler arasindadir [6]. RTF’yi diger ¢ekirdek
fonksiyonlarindan ayiran en 6nemli 6zellik diger
polinomial ¢ekirdek fonksiyonlarindan daha
diisiik sayida hiper parametresinin bulunmasi ve
daha az sayisal problem icermesidir [7]. Bu
nedenle RTF regresyon problemlerinin DVM ile
¢ozlimiinde yaygin olarak tercih edilen
yontemlerdendir.

Yakin gegmise kadar ticari olarak kullanilan veya
prototip olarak gelistirilen spektral Gl¢iim
cihazlarinin biiyiik kisminda klasik yontemler
olarak kabul edilen CDR ve KEKR gibi
yontemlere dayali yerlesik kalibrasyon modelleri
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yaygin olarak bulunmaktadir. Ancak bu tahmin
modellerinde kullanilan klasik yontemler 151k ile
madde arasindaki dogrusal olmayan iligkileri
yeterince aciklayamamaktadir. Isik ve madde
arasindaki  iliskiler her zaman dogrusal
olmadigindan, bu iliskiye yonelik dogrusal
olmayan ve daha kuvvetli yontemlere ihtiyag
duyulmaktadir. Bu nedenle DVM gibi kuvvetli
makine Ogrenmesi yontemlerine olan ragbet
bilimsel alanda oldugu kadar uygulamada da giin
gectikce artiy gostermektedir. Spektral analiz
cihazlarinda kullanilmak iizere tahmin modellerin
olusturulabilmesi i¢in giinimiizde farkli yazilim
¢ozlimleri  dretilmistir.  Bu  yaklasimlarla
gelistirilen yazilimlart temel olarak {i¢ grupta
toplamak miimkiindiir. Birincisi yerlesik kurulum
gerektiren (stand-alone) yazilimlardir ve bu
yazilimlar dl¢lim yapan spektral cihazlar {izerine
kurulu ve c¢ogunlukla cihaza 0&zel olarak
gelistirilmis programlardir. Tkinci grup yazilimlar
ise tagmabilir (portable) Ozellik tasiyan
programlardir ancak bu ¢oziimler kisa siire
icerisinde yerini liciincii gruba yani uzaktan erigim
saglanabilen yazilimlara birakmistir. Ugiincii grup
olan ve yenilik¢i yaklasimlar igceren bu ¢oziim
yolu yalnizca spektral veri analizlerinde degil,
kimyasal analiz cihazlarindan elde edilen verilerin
analizi gibi farkli amaglarla da kullanilmaya
baglanmustir.

2. Gecmis Caligmalar

Spektral cihazlarla tarimsal iriin analizlerinin
yapilmasina  yonelik arastirmalarin  gecmisi
oldukga eskilere dayanmakla birlikte son yillarda
bu alanda yiiriitilen ¢aligmalar 6nemli bir ivme
kazanmigtir. Spektral analizler ile tahil, kahve, cay,
et, slit, yumurta, yag gibi ¢ok cesitli tarimsal
iiriinlerin kalitesini 6lemek amactyla
kullanilmigtir [8]. Tarimsal {riinlerde protein,
karbonhidrat, yag, nem gibi igerik analizleri igin
spektral analiz cihazlarindan yararlanilmaktadir
[1]. Nem igerigi tarimsal rlinler igerisinde en
yaygin kullanilan 6l¢iimlerden birisidir. Nitekim
yakin kizil 6tesi spektroskopisi ile tarimsal iiriin
analizlerini konu eden ilk arastirmalar da nem
igerigi lizerine olmustur [9]. Nem igerigi gerek
iriin fiyatlandirilmasinda, hasat zamanlarinin
belirlenmesinde ve bu iiriinlerin depolanmasi gibi
kritik konularda ilk 6l¢imlenen 6zelliklerdendir.
Nem igeriginin hizli ve dogru olarak 6l¢iilebilmesi

igin pratik araglara ihtiyag duyulmustur. Bu
amacla yakin kizil 6tesi spektroskopisinden farkli
tarimsal {riinlerin nem igerigini tespit etmeye
yonelik tahmin modelleri gelistirilmistir. Bu
calismalarda nem igerigini tahminlemeye yonelik
modellerin gelistirilmesi ya da model gelistirmede
kullanilan kemometrik tekniklerin kiyaslanmasini
konu edinmektedir [10, 11].

Spektral cihazlarda analiz edilmek istenen
bilesene yonelik sonu¢ aliabilmesi icin bu
bilesene yonelik olarak olusturulmus kalibrasyon
adi  verilen tahmin modellerine ihtiyag
duyulmaktadir. Giliniimiizde kullanilan spektral
cihazlarda bu tahmin modelleri cihazlara yerlesik
olarak  bulunmaktadir. Tahmin modelinin
giincellenmesi uzaktan veya lokal baglanti ile
gergeklestirilebilse de, bu yol pratik bir ¢6ziimden
uzaktir. Dahili tahmin modellerine alternatif
olarak uzaktan erisim ile spektral veri analizi
yapabilen yazilimlarin veya  platformlarin
gelistirilmesi giincel konu basliklarindandir.

Uzaktan erisimli yazilimlar, diger bir ifade ile
cevrimici uygulamalar kod yazimi gerektirmeyen
menii veya butonlarla kontrol edilebilen kullanici
dostu  ¢oziimlerdendir. Bu  uygulamalarin
gelistirildigi ¢ok farkli platformlar bulunmakla
birlikte, R programlama diline dayal1 platformlar
bu ¢evrimi¢i uygulamalarin gelistirildigi baslica
seceneklerden birisidir. R programlama dili, Ihaka
ve Gentelmann [12] tarafindan gelistirilen ve
giiniimiizde R Core Team [13] olarak bilinen bir
platformdur. RStudio arayiizii ile esgidimli
caligabilen ve ¢evrimigi arayiiz gelistirmeye
yonelik olarak olusturulan shiny paketi ve
gergevesi [14] sayesinde bu platform popiiler hale
gelmistir. Tabii ki R programinda veri analizine

yonelik aplikasyonlarn gelistirilebilmesi icin
oncelikle bu  verilere uygun paketlerin
geligtirilmesine  ihtiya¢  duyulmustur. Gerek

spektral verilerin gortintiilenmesi gerekse spektral
model olusturma amaciyla farkli paketler
geligtirilmistir. Bu paketlerden bazilart pls [15],
mdatools [16], caret [17], ChemometricwithR [18],
el071 [19] ve prospectr [20] olarak
orneklendirilebilir. Bu paketlerin fonksiyonlar:
spektral veri analizi ve modelleme amagli olarak
kullanilabilmesine kargin tamaminin R arayiiziine
kod yazimi gerektirmesi kullanicilar
zorlamaktadir. Diger taraftan bu paketlerin hi¢biri
model olugturmadan analiz imkan1
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sunmamaktadir. Bu anlamda s6z konusu
paketlerin ¢evrimici veri analizine yonelik ¢6ziim
sunduklarini sdylemek zordur. Bu anlamda en
pratik  Orneklerden birisi [21] tarafindan
gelistirilmis olan Speclayzer uygulamasidir. Bu
uygulama sayesinde tasinabilir spektroradyometre
cihazlari ile toplanan veri spektral indisler denilen
cesitli hesaplamalara ¢evrimigi olarak
doniistiirebilmektedir.  Masaiistii  cihazlarda
bulunan dahili modeller genel olarak analiz edilen
orneklere yonelik biyokimyasal igerik analizlerine
yoneliktir.

Bilimsel  ¢alismalarda  masaiistii  spektral
cihazlarindan alman verileri internet {izerinden
islemeye yonelik bir uygulamaya rastlanmamustir.
Bu noktadan hareketle, bu calisma masaiistii
spektral cihazlardan alman verilerin  web
iizerinden analiz edilmesini saglayabilen bir web
uygulamasi gelistirmek amaciyla yiiriitiilmiistiir.
Gelistirilen uygulamada Ornek tarimsal iriin
olarak misir unu ve analiz edilecek degisken
olarak nem igerigi kullanilmigtir.

3. Yontem

3.1 Uygulamanin Yapisi ve
Gelistirilmesi

Gelistirilen araylizin kullanim siirecine ait akis
diyagrami  Sekil 1’de  gosterilmistir.  Bu
uygulamada analiz isleminin
gergeklestirilebilmesi i¢in uygulamada kullanilan
tahmin modelindeki degisken yapisina uygun
verinin girilmesi gerekmektedir. Bu nedenle ilk
adim olarak 6giitiilmiis misir numunesinden 1200-
2400 nm arasinda her 1 nm’de alinmis 1201 adet
dalga boyunun reflektans verisine ihtiyag
duyulmaktadir. Analiz edilecek veri seti
uygulamaya yiiklendikten sonra spektral 6n islem
secenegi  belirlenir.  Spektral  6n  islem
uygulamalart  cihazlardan alinan  verilerde
istenmeyen bazi degisimleri (giiriiltii vb.) ortadan
kaldirmak  amaciyla  kullanilan  teknikleri
kapsamaktadir. Uygulamada birinci tiirev (FD) ve
standart normal degisim (SNV) Onislem
secenekleri  birlikte kullanilmigtir.  Uygulama
arayiiziinde belirlenen spektral 6n igleme gore
(Transformasyon Yok, FD+SNV) veri uygun
modele uygulanir. Onislem segiminin ardindan
spektral veriye ait grafik goriintiilenir. Sayet
spektral veride bir problem yok ise analiz

asamasina gecilir. Analiz sonuglar1 meniisiinden
hesaplama sonuglar1 goriintiilenir ve kullanici
istedigine bagli olarak csv veya excel olarak
sonuglar kayit altina almabilecegi gibi, ekranda
goriilen sonuglar kopyala-yapistir yontemiyle bos
bir dosyaya da aktarilabilmektedir.

DOSYA YUKLEME
(1200-2400 nm araswda 1
nm sikhikla alnms spektral

veri, dosya uzantisi txt)

( ON1SLEM ]
[

Birinci Tiirev+SNV
~
—

e —~

ANALIZ VE
RAPORLAMA

KAYIT KOPYALA-YAPISTIR
.csv veya xls

Sekil-1: Gelistirilen uygulamanin akis diyagrami

Arayiiz gelistirme islemi RStudio platformunda
shiny paketi kullanilarak [6] gerceklestirilmistir.
BAFONLINE temel olarak ¢ meniiden
olusmaktadir. Birinci meni (HAKKINDA)
BAFONLINE ile genel bilgileri igeren sayfadir.
ikinci menii (DENEME SURUMU) kullanicilarin
deneme siirlimii olarak arayiizii test etme olanagi
saglayan meniidiir ve temelde bes fonksiyon
tagimaktadir. Bu fonksiyonlar veri yiikleme, veri
transformasyonu, grafiksel gosterim, sonuglarin
goriintiilenmesi ve elde edilen sonuglarin dosya
olarak indirilmesidir. Arayiiz baglangic dosyasi
(app) birlesik dosya olarak shiny, Roxygen2 ve
devtools paketleri kullanilarak olusturulmustur.
Olusturulan app dosyasi standart olarak kullanict
arayiizii (UI) ve fonksiyonlarin internet iizerinden
calismasin1 saglayan ayri bir boliimden (server)
olusmaktadir. Arayiiziin yukarida belirtilen menii
goriiniimiinii saglamak amaciyla shiny paketinin
standart kodlarindan yararlanilmig ve kullanict
araylizli olusturulmustur. Arayiize fonksiyonlarin

kazandirilmas1 amaciyla ise Cizelge 1°de
belirtilen paketlerin fonksiyonlarindan
yararlanilmustir.
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Cizelge-1: Arayiiz fonksiyonlari ve bu
fonksiyonlari iglevsel hale getirmek amaciyla
faydalanilan paketler

Paket Kullanilan Kavnak
Fonksiyonu paket ¥
Veri Yiikleme shiny Chang vd. [14]
Gfaﬁk§el mdatools Kucheryavskiy
gOsterim [16]
. Stevens and
Veri .
prospectr Ramirez-Lopez
transformasyonu 120]
Analiz ¢1070 Meyer vd. [19]
Raporlama DT Xie vd. [22]

3.2. Uygulamaya iligkin Tahmin
Modellerinin Geligtiriimesi

R tabanli web uygulamalarinda analiz ve
raporlama fonksiyonlarinin aktif hale gelebilmesi
icin uygulamanin model dosyasina ihtiyact vardir.
Spektral cihazlarda kalibrasyon veya kiitliphane
olarak da bilinen bu dosyalar spektral veri
yardimiyla tahmin edilmek istenen degiskene
iliskin  matematiksel modeli  igermektedir.
Calismamizda bu tahmin modelleri 6gitiilmiis
musir numunelerinde nem igeriginin belirlenmesi
amactyla R programinda  gelistirilmistir.
Uygulama arayiliziinde deneme slirlimii i¢in
gelistirilen model daha 6nce Kahriman ve ark.
[23] tarafindan yiiriitiilen bir aragtirma projesinde,
masaiistii spektral bir cihaz (Spectrastar 2400,
Unity Scientific, USA) ile musir ununda nem
iceriginin tespitini miimkiin kilan bir tahmin
modelinin verileri ile olusturulmustur. Masaiistii
NIR cihazi 1200-2400 nm arasinda her 1 nm’de
6l¢lim alabilmektedir ve modellerde tahminleyici
degisken olarak toplamda 1201 dalga boyu
kullanilmigtir. Bu cihaz ile toplanmig spektral
veriler uygun programlar kullanilarak metin
dosyasina doniistiiriilmiis ve model gelistirme
amaciyla kayit altina alinmistir. Ayni ¢alismada
[23] referans analizlerle elde edilen spektrumlarin
alindigr orneklere ait referans yontem ile elde
edilmis nem icerigi degerleri kullanilmistir. Model
gelistirme amaciyla spektral veriler ve nem
icerigine ait sonuclar RStudio arayiiziine
aktarilmistir. Model gelistirme Oncesi spektral
verilere birinci tiirev ardindan SNV doniigimi
uygulanmistir. Bu doniisiim ile spektral verideki
diizensizlikler ~ve istenemeyen  degisimler
uzaklastirilmaya ¢alisilmis olup birinci tiirev (FD)
ve SNV uygulamasina iligkin matermatiksel

formiiller Denklem 1 ve Denklem 2’de
sunulmustur Bu formiillerde X;: 6rnek spektrum
degerini, N : normalizasyon katsayisini, k: gap
genisligini, c: polinom ve tiirev derecesine gore
hesaplanan katsayiy1, X; : drnek spektrumunun
ortalamasint, oy;: O6rnek spektrumuna ait standart
sapmay1 gostermektedir. Birinci tiirev
hesaplamasinda gap genisligi 15, polinom ve tiirev
derecesi ise 1 alinmustir.

1
FDyy = ;Zﬁ:—k Ch Xi+h (D
SNV = 2% 0))
Dontigiim  isleminin ardindan destek vektor

makineleri  regresyonu (DVMR)  yontemi
kullanilarak olusturulan tahmin modellerinde nem
icerigi bagimh degisken, cihazlardan alinan
veriler ise ayri ayr1 bagimsiz degisken olarak
atanmak suretiyle tahmin modeli gelistirilmistir.
Destek vektér makineleri yonteminde eps-
regresyon metodu ve kernel tipi olarak radyal
tabanli fonksiyon kullanilmigtir. Hiper parametre
optimizasyonu i¢in gamma, cost ve epsilon
degerleri grid tarama yontemi ile belirlenmis ve
tahmin modelinde bu parametreler kullanilmustir.
Grid taramada cost degeri (1, 5, 10, 50, 100, 1000,
10000), gamma degeri (0,00001, 0,01, 0,1, 1,2, 5,
10) ve epsilon degeri (0,1, 0,01, 0,001) aralik
taramasinda kullanilmistir. Bu tarama sonuglarina
gore model olusturulur iken gamma degeri
0,00001, cost degeri 10000 ve epsilon degeri 0,01
olarak atanmistir. Denklem 3’te sunulan radyal
tabanli fonksiyonda y : en yiliksek gamma degerini
gosteren parametredir, u ve VvV ¢ekirdek
fonksiyonundaki destek vektorleridir. Denklem
4’te sunulan  destek  vektdor  makineleri
hesaplamalar1 i¢in kullanilan genel formiilde
x :girdi vektorll, w: hiper diizeleme olan uzaklik,
b: bias degeridir.

RBF = exp{—y|u — v|? 3)
DVM = w xx +b )

Ikinci modelleme yontemi olarak kullanilan RO
yontemine gore gelistirilen modellerde doniisiim
uygulanmis spektral veri seti bagimsiz degisken,
nem igerigi ise bagimli degisken olarak alinmustir.
RO yonteminde maksimum agag¢ sayist ve her
kademedeki degisken sayilar1 grid tarama yontemi
ile Dbelirlenmigtir. Bu taramaya sonucunda
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belirlenen optimizasyon parametreleri (agac
say1si=250, digim biyikligi=24, maksimum
digiim say1s1=26) gelistirilen modele
tamimlanmistir. RO yontemi ile regresyon
¢ozlimlemesi olusturulan aga¢ yapisindaki her
katmandaki hata kareler ortalamasina (HKO) gére
gerceklestirilmistir. HKO ortalamasi asagidaki
Denklem 5’e gore belirlenmistir. Bu formiilde N
veri sayisint, fi i. nokta i¢in modele ait tahmin
sonucunu, yi ise i. noktanmn gercek degerini
gostermektedir.

HKO = JEIL,(fi = yi)? ®)

Tahmin modellerinin giivenilirlik ve gegerlilik
diizeylerini smamak amaciyla Denklem 6, 7 ve
8’de  sunulan  hesaplama  formiillerinden
yararlanilmistir. Bu formiillerden elde edilen
istatistikler kalibrasyon (Cal) ve dig dogrulama
setleri (Val) i¢in ayr1 ayr1 hesaplanmustir.

2
RMSE = [Elreatrer). ©)

Ziesk (?pred_?pred)-(yref_yref) 2

2 —
R = (n~1).STDprea-STDref ()
RPD = 3Prer ®
SEpred

Formiillerde; RMSE : hata kareler ortalamasinin
karekokiinii; Y,,eq : tahminlenen deger; Yf :
referans analizle elde edilen deger; n: Ornek
sayist; R?: regresyon katsayisini; RPD :standart
hatanin standart sapmaya orani; STD,: referans
analizlere ait veri setindeki standart sapma,
STDpreq: tahmin setine ait veri setindeki standart
sapma, SEp;eq: tahminlenen degerlere ait standart
hatayr gostermektedir. Bu istatistiklere goére
basarili bulunan tahmin modelleri RDS uzantili
olarak bir dosya kayit edilmis ve bu dosya
uygulama dosyas1 ile (app) aym klasore kayit
edilmistir. Tiim islemler tamamlanip uygulamanin
On testleri tamamlanmasinin ardindan uygulama
yaymlama ile ilgili standart prosediirler
uygulanarak dosyalar shiny server {izerine
yiiklenmistir. Araylizii shiny server iizerinden
kullanmak icin
https://bafr.shinyapps.io/BAFONLINE/ baglantis1
iizerinden erigsme agilmustir.

BAFONLINE uygulamasindan elde edilen
sonuglarin kiyaslanmasi ve dis dogrulama islemi

icin kalibrasyon setinde bulunmayan 182 farkli
ogiitiilmiis misir 6rneginden masaiistii NIR cihazi
ile spektrum verisi alinmis ve bu drneklerin nem
igerikleri  kalibrasyon  gelistirme amaciyla
kullanilan referans yonteme gore belirlenmistir.
Bu amagla spektrum verisi 6rneklerden yaklasik 2
g ornek agirligi kaydedilmis petrilere konulmus ve
105 °C’de 3 saat siire ile kurutulmustur. Kurutma
sonrast agirlik hassas terazide belirlenmis ve
Denklem 8 yardimiyla 6rneklerin nem igerikleri
tespit edilmistir.

Nem = 100 — (Ku‘r..?‘lon.Ag.—vPetrvi Agtr. x100)
Ornek Agirligu
(®)
Gelistirilen uygulamanin fonksiyonel olarak

calisip calismadigini test etmek amaciyla dig
dogrulama  oOrneklerine  ait  spektral  veri
BAFONLINE arayiiziine internet {izerinden
yiiklenmistir. Uygulama {izerinden hesaplama
gerceklestirilmis ve referans analiz ile elde edilen
sonuglarla uygulamadan elde edilen veriler
kiyaslanmistir. Elde edilen verileri karsilagtirmak
amaciyla BAFONLINE ve referans analizlerle

elde edilen tanimlayici istatistiklerden
yararlanilmistir. Referans analizler ile
BAFONLINE uygulamasindan elde edilen

ortalamalar arasindaki farklar Kruskal-Wallis testi
ile kiyaslanmigtir. Iki veri gurubu arasindaki
iligkiler korelasyon ve regresyon analizleri ile
irdelenmis, sonuglar da  grafiksel olarak
gosterilmistir. Ayrica dig dogrulama seti igin
RMSE , SEE ve RPD hesaplamalar1 tekrar
edilmistir.

4. Uygulamanin Gergeklestirilmesi

4.1 Tahmin Modellerinin
Degerlendirilmesi

Deneme siiriimiinde kullanilmak {izere nem igerigi
analizi igin gelistirilen modellerden hangisinin
kullanilacagini belirlemek amaciyla hesaplanan
istatistikler Cizelge 2’de gosterilmistir.

NIR  spektroskopi  kalibrasyon modellerinin
giivenilirligini degerlendirmek amaciyla RMSE
istatistiklerinin diisiik, RPD degerinin ise yiiksek
olmasi istenmektedir. Ancak R?> ve RPD
degerlerine gore NIR kalibrasyon modellerinin
giivenilirlikleri hakkinda farkli degerlendirmeler
mevcuttur. Williams ve Sobering [24] kalibrasyon
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modelinin giivenilir kabul edilmesi i¢in RPD
degerinin alt sinirini 3 olarak rapor etmistir. Diger
bir ¢aligmada ise Dbasarili  kalibrasyon
modellerinde R? degerinin 90’ iizerinde RPD
degerinin ise 3,0-4,0 arasinda olmas1 gerektigini
vurgulamustir [25]. Bu degerlendirmelere gore,
Cizelge 2°de nem igerigi i¢in olusturulan modeller
icerisinde DVMR modelinin RMSE degerlerinin
diisiik, R? degerinin ise yiiksek oldugu
goriilmektedir. RO yontemine gore gelistirilen
tahmin modeli kalibrasyon setinde basarili
bulunmasia karsin, dis dogrulama isleminde
giivenilirlik diizeyi bakimimdan DVMR modelinin
gerisinde kalmistir. Ona¢ ve ark. [11] musir
ununda nem igeriginin NIR ile tespitine yonelik
olusturdugu EKKR yontemiyle gelistirdigi tahmin
modelinde SECV degerini 0,468, R? degerini 91,2
ve RPDva degerini 3,40 olarak belirlemistir.
DVMR yonteminden elde edilen sonuglar bu
calisma sonuclarina benzerlik gostermektedir.

Cizelge-2: Kalibrasyon ve dis dogrulama setleri
icin hesaplanan degerlendirme parametreleri

gil;l;);syon RMSEc, | Ry | RPDcy
DVMR 0,484 909 | 332
RO 0317 956 | 4.79
a‘il 8];‘)’5’“'”“‘” RMSEvy | Ry, | RPDyy,
DVMR 0,458 874 | 277
RO 0,634 0,522 | 145

Uygulamada kullanilmak tizere farkli yontemlerle

olusturulan ~ modeller  igerisinde = DVMR
yonteminin daha basarili sonu¢ verebilecegi
anlagilmigtir.  Bu  sonuglara dayali olarak

gelistirilen uygulamaya DVMR yontemi ile
olusturulan model tanimlanmustir.

4.2 Uygulamanin Testi

BAFONLINE uygulamasinin testi ic¢in dis
dogrulama setinde kullanilan veri seti (Ek
Dosyalar:TEST.txt) kullanilmigtir. Bu  veriye
dergi web sayfasindaki ek dosyalardan veya
uygulama arayiiziinden “Ornek Dosya” secenegi

altindaki indirme butonu kullanilarak
erigilebilmektedir. Analiz i¢in bu veri setinin girisi
uygulama  arayiiziinden  dosya  yiikleme

boliimiinden gergeklestirilmistir. Bunun igin Sekil
2’de goriildiigii gibi Oncelikle uygulamaya ait
sayfaya (https://bafr.shinyapps.io/BAFONLINE/)
internet iizerinden erisim saglanmstir. Yiiklenen
test dosyas1 model gelistirmede kullanilan spektral
cihazdan  alinmis ve  metin  dosyasina
dontstiirilmiis halde ve siitunlarda dalga boylar:
satirlarda basliksiz olarak 6rnek kodlari bulunacak
sekilde yliklenmistir. Nem igerigi i¢in gelistirilen
model FD+SNV donilisiimiine tabi tutulmus
verilerle olusturuldugundan, “Transformasyon
Yok” secenegi secilerek uygulamanin “FD+SNV”
islemini gergeklestirilmistir. Bu se¢im kullanilan
modellerin tahmin basarisina énemli dl¢iide etki
ettiginden mutlaka yiiklenen veriye uygun secim
yapilmig olmalidir.

re—

BAFG®

| «

Sekil-2: Gelistirilen uygulamanin kullanici araylzu

Spektral verinin yiiklenmesi ve transformasyon
seceneginin ardindan kullanict veriye iliskin
grafigi izlemek amaciyla “Spektral Grafigi Goster
butonunu kullanilmigtir. Calismada kullanilan
spektral verinin  6n islemsiz ve FD+SNV
transformasyonu uygulanmus haline ait grafiksel
¢iktilar Sekil 3’te goriilmektedir.

59

Spektral grafikte herhangi bir izlenmemis ve Sekil
4’te  gortldigii gibi kullanici  “Analiz  Et”
butonunu kullanarak araylize Omek spektral
veriye ait sonuglari “Analiz Sonucu” ekraninda
goriintiilenmistir. Bu sonuglar1 toplu veya satir
secimi yaparak .csv ve .xls wuzantili olarak
kaydedilerek bir sorun olup olmadigi kontrol
edilmistir. Ilave olarak kopyalama butonu ile
farkl: bir dosyaya da aktarabilmektedir.

Sekil-3: Arayliz Uzerinden spektral verinin
transformasyonsuz (sol) FD+SNV
transformasyonu (sag) sonrasina ait grafikleri
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Metot E= BAFONLINE Referans

0.0014
:
16 $
£ 141
v @
z
[« .
Sekil-4: Gelistirilen uygulamanin sonug sayfasi 124
4.3 Test Sonuglarinin 0l
Degerlendirilmesi ‘ :
BAFONLINE Referans
Calismada olusturulan uygulama ile kalibrasyon Metot

setinde hi¢ kullanilmayan 182 adet musir
numunesine ait nem icerigi model sonuclarmin
tanimlayici istatistikleri Cizelge 3’te sunulmustur.
Gelistirilen uygulama ile referans analiz
ortalamasi yakin bulunmustur. BAFONLINE 18

Sekil-5: Dis dogrulama 6rnekleri ile referans
analiz ve BAFONLINE sonuglari

y = 0.9354x +0.7924

R?=0.8743
uygulamasindan elde edilen sonuglardaki degisim F17
ile (Min=%10,26, Mak= 16,98) referans analiz Z 16 %
. . . . ~ B
sonuglar1 da benzerlik gostermistir. Buna bagh 315
olarak  Cizelge 3’te  goruldugi  tizere ERT)
BAFONLINE uygulamasindan elde edilen i 13
sonuglara ait standart sapma degeri referans analiz Z .,
sonuglarina oldukca yakin bulunmustur. g 1
i
Cizelge-3: BAFONLINE ve referans analizlerle 210 ©
elde edilen nem degerlerine iligkin tanimlayici 9
istatistikler 10 12 14 16 18
. Referans Analiz-Nem Oram (%)
Veri n Ort. Min Maks Std.Sap .
Grubu Sekil-6: Dis dogrulama 6rnekleri ile referans

analiz ve BAFONLINE uygulamasinin sonuglari

BAFONLINE | 182 | 12,84 | 1026 | 1698 | 1.26 arasindaki regresyon grafigi

Referans

Analiz 182 | 1280 | 1005 | 1695 | 127 Aragtirmada dogrulama seti olarak kullanilan

ornek setinde referans analizler ve uygulama
iizerinden DVMR modeli ile tespit edilen nem
degerleri arasindaki farklar ve iligkiler Sekil 5°te
gosterilmistir. Sekil 5°te goriilecegi lizere dis
dogrulama  setinde referans analizler ile
BAFONLINE uygulamasindan elde edilen
ortalamalar birbirine yakin olmasina ragmen, bu
iki grup ortalamasi arasinda istatistiki agidan
onemli  farklar  bulunmustur. Bu  sonug
BAFONLINE uygulamasindan elde edilen
sonuglardaki degisimin yiiksek olmasindan ve
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ornek sayisinin fazla olmasindan ileri gelmektedir.
Regresyon analizi sonuglarina gore ise (Sekil 6)
referans analizler ile uygulama sonuglari arasinda
yiiksek diizeyde bir benzerlik oldugu (R?=0,8545)
goriilmiigtiir. Ona¢ ve ark [11] tarafindan bu
calismada model gelistirme amagli kullanilan veri
seti ile Kismi En Kiigiik Kareler Regresyonu
(KEKR) yontemi ile gelistirilen ve tiim spektral
verileri kullanan modelin dis dogrulama setinde
R? degeri 0.861 olarak tespit edilmistir. Bu
caligmada gelistirilen ve uygulamada kullanilan
DVMR modeli de kalibrasyon seti disindaki
orneklerle yapilan dogrulama testi sonucunda
benzer R? degeri gdstermistir.

5. Sonug

Bu arastirma ile spektral verilerin uzaktan
analizine imkan veren fonksiyonel bir web
uygulamasi geligtirilmistir. Calismada kullanilan
veri setine uygun dl¢iim yapan spektral cihazlar
(1200-2400 nm araliginda 1 nm siklikla) veya
daha genis tarama araliina sahip olan cihazlardan
ayristirilan veriler ile misir drneklerinden alinan
spektral dl¢timlere dayali olarak nem icerigi tespit
edilebilir. Uygulama musir 1slah1 ve arastirma
gelistirme faaliyetleri ylrliten kamu kurumlar
(tiniversiteler, arastirma enstitiileri vb.) veya bu
driinlin  ticaretini yapan firmalar tarafindan
kullanilabilir. Tabii ki kullanicilarin gelistirilen
modellerde kullanilan spektral veri toplama
cihazlarina sahip olmasi gerekmektedir. Spektral
cihazlarda ¢aligma alanina gore istenilen tiim tiriin
veya degiskenlere iliskin  kalibrasyonlarin
bulunmamasi veya bu kalibrasyonlarin yiiksek
fiyatl olmasi bu kalibrasyonlarin gegici siire ile
kullanimina olan ilgiyi artirmaktadr.
BAFONLINE uygulamasi da bu anlamda gecici
stire ile spektral veri analiz etmeyi miimkiin kilan
bir uygulama drnegi olarak gelistirilmistir. Diger
taraftan gelistirilen uygulama iilkemizde benzer
arastirmalar yiiriitecek arastirmacilara 6rnek bir
yol ortaya koymasi bakimindan da Onem arz
etmektedir. Spektral 6l¢im yapan farklt cihaz
tirlerinden (Raman spektroskopisi FT-IR vb.)
alman verinin tahmin modeline uygulanarak
sonug¢ almaya yonelik her tiirlii aragtirma i¢in bu
calismada izlenen yol ve platformlar kullanilarak
yeni uygulamalarin gelistirilebilecegi
diigiiniilmektedir.

R programlama dilinin uyumluluk ve hesaplama
fonksiyonlarindaki etkinligi sayesinde
BAFONLINE uygulamasinin ileri hesaplama
yontemlerini  kullanan ve pratikte faydali
olabilecek bir uygulamadir. Nitekim spektral
cihazlarin tarimsal iiriin analizlerindeki kullanimi
gittikce  yayginlagsmakta ve  kullanicilarin
kalibrasyon cesitliligindeki ihtiyaci da buna bagh
olarak artmaktadur. ileride yapilacak galismalar ile
musir digindaki farkli bitkisel {rtinlere iliskin
modellerin bu uygulamaya eklenmesi sayesinde
spektral cihazlardan toplanan veriler ile analiz
edilen 6rneklerin biyokimyasal i¢erik sonuglarmin
alinmasi miimkiin olabilir. Ayrica kullanilan
spektral cihazlarin cesitlendirilmesi de bu gibi
uygulamalarin etkinligini artirabilir.
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