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Öz

internet üzerinden yapabilen bir web 

1200-2400 nm 

yöntemlerine

masaüstü NIRS (Near InfraRed Spectroscopy)

-
spektral veril

platformunda 

DVMR modelinin (RMSECal=0,484, R2Cal=90,9,
RPDCal=3,32, RMSECal=0,317, R2Cal=95,6, 
RPDCal=4,79, RMSEVal=0,634, R2Val=52,2, 
RPDVal=1,45) RO modelinden daha daha yüksek 

.

https://bafr.shinyapps.io/BAFONLINE/ linkinden 

ciha

Anahtar Sözcükler: R programlama, Spektral 
 

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 (RMSECal=0.484, R2Cal=90.9, RPDCal=3.32,
RMSEVal=0.458, R2Val=87.4, RPDVal=2.77) has 
higher robustness than RF model 
(RMSECal=0.317, R2Cal=95,6, RPDCal=4.79,
RMSEVal=0.634, R2Val=52,2, RPDVal=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

cihazlardan elde edilen veriler oldukça fazla bilgi 

sonra da yüklenebilmektedir [1]. 

Mevcut spektral cihazlarda veya bu cihazlar ile 
toplanan verilerin

[2]
eyen yöntemler klasik modelleme 

,destek 
vektör makineleri (DVM), rassal orman (RO) gibi 

[3, 4]. Bu 
modeller içerisinde DVM ve RO teknikleri
yenilikçi yöntemlerdendir ve hem kantitatif hem 

[4, 5]. DVM 
yönteminin

lan alt metoduna Destek 

kantitatif verilerle ilgili problemlerin çözümünde 
metoduna ise Destek Vektör 

verilmektedir. Kalitatif ister kantitatif 

veren bu 
DVM yöntemlerinin önemli bir yönü çekirdek 

problemlerin çözümünde en fazla tercih edilen 
 [6]. RTF’yi 

 [7]. Bu 
nedenle RTF regresyon problemlerinin DVM ile 
çözümünde ya
yöntemlerdendir.

klasik yöntemler 
olarak kabul edilen ÇDR ve KEKR gibi 

n modelleri 
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olmayan ve daha kuvvetli yöntemlere ihtiyaç 
Bu nedenle DVM gibi kuvvetli 

amada da gün 
Spektral analiz 

modellerin 

gerektiren (stand-

sa süre 

mli bir ivme 

[8]

spek
[1].

[9]. 

belirlenmesinde ve
kritik konularda ilk ölçümlenen özelliklerdendir. 

için pratik araçlara ihtiyaç

Bu 

ede 

konu edinmektedir [10, 11]. 

Spektral cihazlarda analiz edilmek istenen 

cihazlarda bu tahmin modelleri cihaz

ne alternatif 

yapabilen y
güncel . 

dostu çözümlerdendir. Bu uygulama

seçeneklerden birisidir. R programlama dili, Ihaka 
ve Gentelmann [12] 
günümüzde R Core Team [13] olarak bilinen bir 

çerçevesi [14] sayesinde bu platform popüler hale 
ge

öncelikle bu verilere uygun paketlerin 

spektral verilerin görüntülenmesi gerekse spektral 

[15],
mdatools [16], caret [17], ChemometricwithR [18],
e1071 [19] ve prospectr [20] olarak 

zo
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paketlerin çevrimiçi veri analizine yönelik çözüm 

pratik örneklerden birisi [21] 

ral indisler denilen 

bulunan dahili modeller genel olarak analiz edilen 
örneklere yönelik biyokimyasal içerik analizlerine 
yöneliktir.

masaüstü spektral 
cihazlar

yönelik bir uygulamaya

yabilen bir web 

3. Yöntem

ri
diy

verinin girilmesi gerekmektedir. Bu nedenle ilk 
-

2400 1201 adet 
dalga boyunun reflektans verisine ihtiyaç 

uygulamaya yüklendikten sonra spektr

i

Uygulama 
arayüzünde belirlenen spektral ön 
(Transformasyon Yok, FD+SNV) veri uygun 

spektral veride bir problem yok ise analiz 

görülen sonuçlar kopyala-

-1:

[6]
BAFONLINE temel olarak üç menüden 

SÜRÜMÜ

görünümünü

Çizelge 1’de 
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Çizelge-1: Arayüz fonksiyo

Paket 
Fonksiyonu paket Kaynak

Veri Yükleme shiny Chang vd. [14]
Grafiksel 
gösterim mdatools Kucheryavskiy 

[16]

Veri 
transformasyonu prospectr

Stevens and 
Ramirez-Lopez 

[20]
Analiz e1070 Meyer vd. [19]

Raporlama DT Xie vd. [22]

Tahmin 
Modeller mesi

analiz ve 

Spektral cihazlarda kalibrasyon veya kütüphane 
olarak da bilinen bu dosyalar spektral veri 

Uygulama arayüzünde deneme sürümü için 
daha önce Kahr man ve ark.

[23] 
masaüstü spektral bir cihaz (Spectrastar 2400, 
Unity Scientific, USA) ile 

-
ölçüm alabilmektedir ve modellerde tahminleyici 

boyu 

[23] 

t sonuçlar RStudio arayüzüne  
ürev (FD) 

ve 

formüller Denklem 1 ve Denklem 2’de 
: örnek spektrum 

: gap 
: polinom ve türev derecesine göre 

hesaplanan katsay : örnek spektrumunun 
: örnek spektrumuna ait standart 

, =   (1)= (2)

makineleri regresyonu (DVMR) yöntemi 

atanmak 
Destek vektör makineleri yönteminde eps-
regresyon metodu ve kernel tipi olarak radyal 

n Hiper parametre 
optimizasyonu için gamma, cost ve epsilon 

,00001, 0,01, 0,1, 1, 2, 5, 
,1, 0,01, 0,

göre model 
0,00001, cost d 01 

gösteren parametredir, u ve v : çekirdek 
fonksiyonundaki destek vektörleridir. Denklem 
4’te sunulan destek vektör makineleri 

:girdi vektörü, 

= exp{ |u  v| (3)= × + (4)
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RO yöntemi ile regresyon 

e N 

göstermektedir.= ( ) (5) 

Tahmin modellerinin güvenilirlik ve geçerlilik 
6, 7 ve 

8’de sunulan hesaplama formüllerinden 

=  (6) 

= ( ( ).( )( ). . ) (7) =   (8) 

Formüllerde; 
karekökünü; :

: örnek 
:standart  : referans 

analizlere ait veri setindeki standart sapma, 
: tahmin setine ait veri setindeki standart 

sapma,  :

uygulama

uygulanarak dosyalar shiny server üzerine 

kullanmak için 
https://bafr.shinyapps.io/BAFONLINE/

için kalibrasyon setinde bulunmayan 182 

i

105 °C’de 3 saat

= 100 ( . . .  .Ö  100)
(8)

BAFONLINE arayüzüne internet üzerinden 

e edilen 
sonuçlarla uygulamadan elde edilen veriler 

de edilen 
-Wallis testi 

, ve 

mesi
4.1 Tahmin Modellerinin 

modellerden hangisinin 

istatistikler Çizelge

NIR spektroskopi kalibrasyon modellerinin 

2 ve RPD 
NIR kalibrasyon modellerinin 

mevcuttur. Williams ve Sobering [24] kalibrasyon 
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modelinin güvenilir kabul edilmesi için RPD 

modellerinde R2

-4,
[25]

Çizelge modeller 
içerisinde DVMR

2

görülmektedir.

VMR modelinin 
Onaç ve ark. [11] 

EKKR in 
0,468, R2 rini 91,2 

ve RPDVal
DVMR yönteminden elde edilen sonuçlar bu 

Çizelge-2:

Kalibrasyon 
(n=250) RMSECal R2

Cal RPDCal

DVMR 0,484 90,9 3,32

RO 0,317 95,6 4,79

(n=182) RMSEVal R2
Val RPDVal

DVMR 0,458 87,4 2,77

RO 0,634 0,522 1,45

4.2 Uygul

Bu veriye 

uygulama arayüzünden dosya yükleme 

bölümünden 

sayfaya (https://bafr.shinyapps.io/BAFONLINE/)
interne . Yüklenen 

bulunacak 
. 

, “Transformasyon 
“FD+SNV” 

-2:

Spektral verinin yüklenmesi ve transformasyon 

 
butonunu .

te görülmektedir. 

butonunu kullanarak arayüze örnek spektral 

seçimi 
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-3: Arayüz üzerinden spektral verinin 
transformasyonsuz (sol) FD+SNV

grafikleri



-4:

2 

Çizelge

ile (Min=%10,26, Mak= 16,98) referans analiz 

olarak Çizelge

Çizelge-3: BAFONLINE ve referans analizlerle 

istatistikler

Veri 
Grubu n Ort. Min Maks Std.Sap

BAFONLINE 182 12,84 10,26 16,98 1,26

Referans 
Analiz 182 12,80 10,05 16,95 1,27 

-5: ile referans 

-6:

örnek setinde referans analizler ve uygulama 
üzerinden DVMR modeli ile tespit edilen nem 

te 

referans analizler ile 
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Regresyon analizi sonuçla

2=0,8545) 
[11]

(KEKR

R2

DVMR

benzer R2

5. Sonuç

analizine imkân veren fonksiyonel bir web 
uy
veri setine uygun ölçüm yapan spektral cihazlar 
(1200-

spektral ölç

uygulama ülkemizde benzer 

türlerinden (Raman spektroskopisi FT-IR vb.) 

sonuç

R programlama dilinin uyumluluk ve hesaplama 

n ileri hesaplama 

olabilecek bir uygulama . Nitekim spektral 
cihazlar

olarak

modellerin bu uygulamaya eklenmesi sayesinde 
spektral cihazlardan toplanan veriler ile analiz 

proje ile 

konu olan spektral ve referans analiz verileri 

Kaynakça
[1] , F., Egesel, C. Ö., Using near 

infrared (NIR) spectroscopy in the analysis of 
cereal products: the example of maize, in 
Recent Researches in Science and Landscape 
Management, Newcastle: Cambridge 
Scholars Publishing,  pp. 507-521, 2018.

[2] Roggo, Y., ve ark., A review of near infrared 
spectroscopy and chemometrics in 
pharmaceutical technologies, Journal of 
Pharmaceutical and Biomedical Analysis vol. 
44, pp. 683-700, July 2007. 

[3] Pasquini, C. Near Infrared Spectroscopy: 
fundamentals, practical aspects and 
analytical applications, Journal of the 
Brazilian Chemical Society vol. 14, pp. 198-
219, April 2003.

[4] Mekonnen,B. K., Yang, W., Hsieh, T-H., 
Liaw, S-K., Yang, F-L., Accurate prediction 
of glucose concentration and identification of 
major contributing features from hardly 

TÜRK YE B L M VAKFI B LG SAYAR B L MLER  ve MÜHEND SL  DERG S  (2020 Cilt:13 - Say :2) - 55



distinguishable near-infrared spectroscopy,
Biomed Signal Process Control, vol. 59, 
101923, 2020.

[5] Özdemir, S., Random Forest Yöntemi 

, Turk J Agric For, 2018, 19(1): 51-56.
[6] - teorik yönleri 

ekolü, ISBN: 978-605-033-176-9, 298 s, 
2019.

[7]  Zareef, M. ve ark., An overview on the 
applications of typical non-linear algorithms 

analysis, Food Eng Rev vol: 12, pp. 173–190,
2020.

[8] Grossi, M. ve ark., An opto-electronic system 
for in-situ determination of peroxide value 
and total phenol content in olive oil, J Food 
Eng vol.146, pp. 1–7, 2015.

[9] Massie, D. R. ve Norris, K.H. Spectral 
reflectance and transmittance properties of 
grain in the visible and near 
infrared, Transactions of ASAE vol. 8, pp. 
598–600, 1965. 

[10] Nakawajana, N. ve Posom, J., Comparison of 
analytical ability of pls and svm algorithm in 
estimation of moisture content, higher 
heating value, and lower heating value of 
cassava rhizome ground using FT-NIR 
spectroscopy, IOP Conf Ser: Earth Environ. 
Sci. vol. 301, MN:012032, 2019.

[11] Onaç,  F. ve Baytekin, H. 

kemometrik yöntemlerin etkisinin 
belirlenmesi, ÇOMÜ Ziraat Fakültesi Dergisi, 
vol. 4, pp. 117-124, 2017.

[12] Ihaka, R. ve Gentleman, R. R: A language for 
data analysis and graphics, The Journal of 
Computational and Graphical Statistics vol. 5, 
pp. 299-314,1996. 

[13] Team, R C. R: A language and environment 
for statistical computing, R Found. Stat. 

adresi: https://www.R-project.org/.
[14] Chang, W. ve ark., shiny: Web application 

framework for R. 2020.

[15] Mevik , B-H. ve Wehrens, R., The pls 
package: principal component and partial 
least squares regression in R, Journal of 
Statistical Software vol. 18, pp. 1-23, Jan. 
2007. 

[16] Kucheryavskiy, S., mdatools – R package for 
chemometrics, Chemom Intell Lab Syst vol.
198, s. 103937, Mar. 2020.

[17] Kuhn, M. ve ark., caret: Classification and 
regression training. 2020.

[18] Wehrens, R., Chemometrics with R: 
multivariate data analysis in the natural 
sciences and life sciences. Berlin Heidelberg: 
Springer-Verlag, 2011.

[19] Meyer,  D. ve ark., e1071: Misc functions of 
the department of statistics, probability 
theory group (Formerly: e1071), TU Wien. 
2019.

[20] Stevens, A. ve Ramirez-Lopez, L., prospectr: 
miscellaneous functions for processing and 
sample selection of spectroscopic data. 2020.

[21] Koc, A., Henriksson T. ve Chawade A., 
Specalyzer—an interactive online tool to 
analyze spectral reflectance measurements,
PeerJ, vol. 6, e5031, June, 2018. 

[22] Xie Y. ve ark., DT: A wrapper of the 
javascript library “DataTables”. 2020.

[23] F., ve ark.,

(proje no: 
215o867), TÜBITAK Projesi Sonuç Raporu, 
2017.

24] Williams P.C. ve Sobering D.C., How do we
do it: a brief summary of the methods we use
in developing near infrared calibrations. In:
Davies AMC, Williams PC, editors. Near
Infrared Spectroscopy: The Future Waves.
Chichester, UK: NIR Publications, pp. 185–
188, 1996.

[25] Galvez–Sola L. ve ark., The potential of near 
infrared reflectance spectroscopy (NIRS) for 
the estimation of agroindustrial compost 
quality. Sci Total Environ vol: 408, pp. 
1414–1421, 2010.

TÜRK YE B L M VAKFI B LG SAYAR B L MLER  ve MÜHEND SL  DERG S  (2020 Cilt:13 - Say :2) - 56


