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OZET

BUGDAY UNU VE TANE ORNEKLERINDE KALITE BiLESENLERININ
NIR (YAKIN KIZILOTESI YANSIMA)
SPEKTROSKOPISI iLE TESPITI

Mustafa Emre ALTAY
Canakkale Onsekiz Mart Universitesi
Lisansiistii Egitim Enstitiisii
Tarla Bitkileri Anabilim Dal1 Yiiksek Lisans Tezi
Danigsman: Prof. Dr. Fatih KAHRIMAN
31/01/2024, 40

Bugday ve bugdayin ununun kalite 6zelliklerinin tespitine yonelik yapilan kimyasal
analizler maliyetli ve zaman alicidir. Klasik yontemlere alternatif bir teknoloji olan yakin
kizilotesi yansima (NIR) spektroskopisi ornekler {izerinde fiziksel —miidehale
gerektirmemesi, sonuglarin ¢ok kisa siirede elde edilmesini ve ayni anda ¢oklu bilesen
analizi yapilmasi gibi avantajlar saglayabilmektedir. Bu tez calismasinda tane ve 6giitiilmiis
bugday orneklerinde bazi kalite 6zelliklerinin (Nem, Protein, Gluten) NIR spektroskopisi ile
tespitine yonelik kalibrasyon modelleri gelistirilmis ve gelistirilen bu modellerde farkli 6n
islem ve dalga boyu se¢cim yoOntemi kombinasyonlarinin tahmin basarisina etkisinin
arastiritlmasi yapilmistir. Calismada Canakkale ili ve ¢evresinde faaliyet gosteren Ticaret
Borsalar1 ve Un Fabrikalarindan temin edilen ekmeklik bugday unu (n=184) ve tane
ornekleri (n=142) materyal olarak kullanilmistir. Orneklerden alinan 1200 nm ile 2400 nm
arasindaki spektrumlarda tip dis1 6rneklerin elemine edilmesi i¢in Temel Bilesen Analizi
yonteminden yararlamilmistir. Tez ¢alismasinda veri uygulama olarak 4 tiirev yontemi, 5 6n
islem yonteminden yararlanilmigtir. Modelleme teknigi olarak iki ayr1 (Kismi En Kiiglik
Kareler-PLS, Destek Vektor Makineleri-SVM) regresyon yontemi kullanilmis ve 9 ayri
dalga boyu se¢im yontemi uygulanmistir. Her 6zellik ve 6rnek grubu i¢in her modelleme
teknigi icin bu yontemlerin farkli kombinasyonlari ile toplam 180 model olusturulmus ve
degerlendirilmistir. Aragtirmada incelenen ii¢ 6zellik i¢in toplam 2160 adet tahmin modeli

(1080 adet tane 6rnekleri i¢in, 1080 adet un drnekleri i¢in) olusturulmus ve karsilastirilmistir.



Calisma sonucunda nem orani i¢in en basarili bulunan model tane 6rneklerinden
alman spektrumlarla olusturulan ve spektral veri islemi olarak FD+MSC+Se¢imsiz
kombinasyonundan elde edilmistir. Protein orani i¢in un 6rneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan Sec¢imsiz+SNV+Se¢imsiz kombinasyonundan, gluten orani icin ise yine un
orneklerinden alian spektrumlarla olusturulan Smoothing+SNV+GA-PLS
kombinasyonundan elde edilmistir. Ornek tipinin (tane, un) model basarisma etkisi
ozelliklere gore degiskenlik gostermistir. Nem orani i¢in tane oOrneklerinden alinan
spektrumlarla olusturulan modeller daha basarili sonu¢ verirken, protein orani ve gluten
orani i¢in un Orneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan modellerden daha basarili
sonuglar elde edilmistir. Bugday ununda protein ve gluten oraninin tespiti i¢in SVM

modelleme yontemi PLS yonteminden daha basarili sonuglar vermistir.

Anahtar Kelimeler: Regresyon, Protein, Gluten, Destek Vektor Makineleri



ABSTRACT

DETERMINATION OF QUALITY COMPONENTS IN WHEAT SEED AND
FLOUR SAMPLES USING NIR (NEAR INFRARED REFLECTANCE)
SPECTROSCOPY

Mustafa Emre ALTAY
(Canakkale Onsekiz Mart University
School of Graduate Studies
Master of Science Thesis in Field Crops
Advisor: Prof. Dr. Fatih KAHRIMAN
01/31/2024, 40

Chemical analyses to determine the quality characteristics of wheat and wheat flour
are costly and time consuming. Near-infrared (NIR) reflectance spectroscopy, serving as an
alternative to traditional techniques, offers several benefits, including the elimination of
direct physical manipulation of samples, the capability to deliver results rapidly, and the
ability to analyze several components simultaneously. In this study, calibration models were
developed for the determination of some quality properties (moisture, protein, gluten) in
grain and milled wheat samples by NIR spectroscopy and the effect of different pre-treatment
and wavelength selection method combinations on the prediction success of these models
was investigated. Bread wheat flour (n=184) and grain samples (n=142) obtained from
Commodity Exchanges and Flour Factories operating in and around Canakkale province
were used as materials in the study. Principal Component Analysis method was used to
eliminate out-of-type samples in the spectra between 1200 nm and 2400 nm. In this study, 4
derivative methods and 5 preprocessing methods were used as data application. Two
different regression methods (Partial Least Squares-PLS, Support Vector Machines-SVM)
were used as modelling techniques and 9 different wavelength selection methods were
applied. A total of 180 models were created and evaluated with different combinations of
these methods for each modelling technique for each trait and sample group. A total of 2160
prediction models (1080 for grain samples and 1080 for flour samples) were created and

compared for the three traits examined in the study.

Vi



The study concluded that the most effective model for measuring moisture content
was developed through the integration of FD+MSC+Unselected for spectral data processing,
based on spectra collected from grain samples. For determining the protein ratio obtaining
spectra from flour samples, the Unselected + SNV + Unselected combination was found to
be effective. Similarly, the best results for flour samples were obtained from the Smoothing
+ SNV + GA-PLS combination for the gluten ratio. The effect of sample type (grain, flour)
on model success varied according to the properties. Models based on spectra from grain
samples showed greater success in measuring moisture content, whereas those derived from
flour samples were more effective for protein and gluten contents. Additionally, the SVM
modeling approach outperformed the PLS method in accurately determining protein and

gluten levels of wheat flour.

Keywords: Regression, Protein, Gluten, Support Vector Machine

vii



ICINDEKILER

Sayfa No
JURTONAY SAYFASL. ..o, i
ETIK BEYAN . ...ttt ettt ii
TESEKKUR . ...t e, i
OZET oot iv
A B S T R A T s vi
ICINDEKILER ..ottt viii
SIMGELER ve KISALTMALAR........utiiiiieaeeeiiiiiie et X
TABLOLAR DIZINI....oouiiiiiiiiiii e Xi
SEKILLER DIZINT. .. o, Xii
BIRINCI BOLUM
GIRIS
1.1. Bugday ve Tane Kalitesi ile Tlgili Genel Bilgiler.........................coeeenni.... 1
1.2 NIR Spektroskopisinin Bugday Unu ve Tane Kalitesi Olgiimiinde Kullanimu. ... 3
1.3. NIR Kalibrasyon Gelistirme Amaciyla Kullanilan Veri Analiz Yontemleri....... 4
1.4, CaliSmanin AMACI. ...c..uuinii ettt et et et 6
IKINCI BOLUM
ONCEKI CALISMALAR !
UCUNCU BOLUM 1
ARASTIRMA YONTEMI/MATERYAL YONTEM
3.1, Materyal ... e 11
3.2, Model OluSturma ........oouiiiii e e e 11
3.2.1 Tane Orneklerinden ve Ogiitiilen Un Orneklerinden Spektrum Alma...... 11
3.2.2 Laboratuvar AnalizIeri ..........coooiiiiiiiiiii i 12
3.2.3. Tahmin Modellerinin Olusturulmasi ve Dig Dogrulama ..................... 13

viii



DORDUNCU BOLUM 16
ARASTIRMA BULGULARI

A1, NEM OTANT ..ottt e e 16
4.2, Proteinl OTANI .....o.uuiiiitt e e e e e 22
A.3. GIUEN IOIIZT .. ve vt 29

BESINCI BOLUM 36

SONUC ve ONERILER

KAYNAKCA e 37
B LR e |
OZGECMIS oo, LV



CO;
kg

dk

MLR
MSC
NIR
NIRS

nm

PLS

FD

SD

SNV
SVM
EMSC
VIP

SR

sMC
MRMR
I-PLS
GA-PLS
IPW-PLS
UVE-PLS

SIMGELER VE KISALTMALAR

Karbondioksit

Kilogram

Litre

Dakika

Coklu dogrusal regresyon

Coklu sagilma diizeltmesi

Y akin kizil6tesi

Yakin kizilotesi spektroskopi

Nanometre

Kismi en kiigiik kareler

Birincil tiirev

Ikincil tiirev

Standart normal degisim

Destek vektorii makineleri

Genisletilmis carpan isaret diizeltme
Degisken 6nem projeksiyonu

Secicilik orani

Onemli ¢ok degiskenli korelasyon
Minimum redundancy maximum relevance
Aralikli kismi en kiigiik kareler

Genetik algortima-Kismi en kiiciik kareler
Yinelemeli tahminci agirliklandirma-Kismi en kiigiik kareler
Bilgilendirici olmayan degisken eliminasyonu-Kismi en kiigiik

kareler



Tablo No

Tablo 1

Tablo 2

Tablo 3

Tablo 4

Tablo 5

Tablo 6

Tablo 7

Tablo 8

Tablo 9

TABLOLAR DiZiNi

Tablo Adi

Caligmada kullanilacak 6rneklerin temin bolgelerine gore
sayilari.

Calismada uygulanan 6n islemler, dalga boyu se¢im yontemleri
ve modelleme yontemleri.

Modelleme  ¢alismalar1  i¢in  kullamilan  SelectWave
uygulamasindaki varsayilan parametreler.

Nem orani i¢gin un ve tane setine ait tanimlayici istatistikler.

Un ve tane o6rneklerinde nem orani i¢in en iyi sonug veren PLS
ve SVM modelleri.

Protein orani i¢in un ve tane setine ait tanimlayici istatistikler.

Un ve tane orneklerinde protein orani i¢in en iyi sonug veren
PLS ve SVM modelleri.

Gluten orani i¢in un ve tane setine ait tanimlayici istatistikler.

Un ve tane orneklerinde gluten orani i¢in en iyi sonug veren
PLS ve SVM modelleri.

Xi

Sayfa No

11

13

14
16
17
23
24
29

30



Sekil No

Sekil 1

Sekil 2

Sekil 3

Sekil 4

Sekil 5

Sekil 6

Sekil 7

Sekil 8

Sekil 9

Sekil 10

Sekil 11

Sekil 12

SEKILLER DiZIiNi

Sekil Adi

Tane (solda) ve un 6rneklerinden (sagda) alinan spektrumlar.

Nem orami i¢in tane d6rneklerinden alinan spektrumlarla PLS
yontemiyle olusturulan ve en iyi sonucu veren model i¢in tahmin
grafikleri.

Nem orani i¢in un orneklerinden alinan spektrumlarla PLS
yontemiyle olusturulan ve en iyi sonucu veren model igin tahmin
grafikleri.

Nem orant i¢in tane orneklerinden alinan spektrumlarla SVM
yontemiyle olusturulan ve en iyi sonucu veren model igin tahmin
grafikleri.

Nem orant i¢in un orneklerinden alinan spektrumlarla SVM
yontemiyle olusturulan ve en iyi sonucu veren model igin tahmin
grafikleri.

Nem oram1 ig¢in tane Orneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan ve basarili bulunan PLS modelinde etkili dalga
boylarin1 gosteren grafik.

Nem oran1 icin un Orneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan ve basarili bulunan PLS modelinde etkili dalga
boylarin1 gosteren grafik.

Nem orani i¢in tane Orneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan ve basarili bulunan SVM modelinde etkili dalga
boylarin1 gosteren grafik.

Nem oran1 icin un Orneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan ve basarili bulunan SVM modelinde etkili dalga
boylarin1 gosteren grafik.

Protein orani i¢in tane 6rneklerinden alinan spektrumlarla PLS
yontemiyle olusturulan ve en iyi sonucu veren model i¢in tahmin
grafikleri.

Protein orani i¢in un 6rneklerinden alinan spektrumlarla PLS
yontemiyle olusturulan ve en iyi sonucu veren model ig¢in tahmin
grafikleri.

Protein orani i¢in tane drneklerinden alinan spektrumlarla SVM
yontemiyle olusturulan ve en iyi sonucu veren model i¢in tahmin
grafikleri.

Xii

Sayfa No

12

18

18

19

19

20

20

21

21

24

25

25



Sekil 13

Sekil 14

Sekil 15

Sekil 16

Sekil 17

Sekil 18

Sekil 19

Sekil 20

Sekil 21

Sekil 22

Sekil 23

Sekil 24

Sekil 25

Protein orani i¢in un 6rneklerinden alinan spektrumlarla SVM
yontemiyle olusturulan ve en iyi sonucu veren model i¢in tahmin
grafikleri.

Protein orami i¢in tane Orneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan ve basarili bulunan PLS modelinde etkili dalga
boylarini gésteren grafik.

Protein orami igin un orneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan ve basarili bulunan PLS modelinde etkili dalga
boylarini gésteren grafik.

Protein orami i¢in tane Orneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan ve basarili bulunan SVM modelinde etkili dalga
boylarin1 gésteren grafik.

Protein orani i¢in un o&rneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan ve basarili bulunan SVM modelinde etkili dalga
boylarin1 gésteren grafik.

Gluten igerigi i¢in tane 6rneklerinden alinan spektrumlarla PLS
yontemiyle olusturulan ve en iyi sonucu veren model igin tahmin
grafikleri.

Gluten igerigi i¢in un orneklerinden alinan spektrumlarla PLS
yontemiyle olusturulan ve en iyi sonucu veren model igin tahmin
grafikleri.

Gluten icerigi i¢in tane drneklerinden alinan spektrumlarla SVM
yontemiyle olusturulan ve en iyi sonucu veren model i¢in tahmin
grafikleri.

Gluten igerigi i¢in un drneklerinden alinan spektrumlarla SVM
yontemiyle olusturulan ve en iyi sonucu veren model i¢in tahmin
grafikleri.

Gluten igerigi i¢in tane Orneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan ve basarili bulunan PLS modelinde etkili dalga
boylarin1 gosteren grafik.

Gluten igerigi i¢in un orneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan ve basarili bulunan PLS modelinde etkili dalga
boylarini gésteren grafik.

Gluten igerigi i¢in tane Orneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan ve basarili bulunan SVM modelinde etkili dalga
boylarini1 gésteren grafik.

Gluten igerigi i¢in un orneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan ve basarili bulunan SVM modelinde etkili dalga
boylarini1 gésteren grafik.

Xiii

26

27

27

28

28

31

31

32

32

33

33

34

35



BIRINCIi BOLUM
GIRIS

1.1. Bugday ve Tane Kalitesi ile Ilgili Genel Bilgiler

Poaceae familyasina dahil olan ekmeklik bugday (Triticum aestivum) Kkiiltiire
almisindan bu yana insan beslenmesinde en Onemli kaynaklardan birisi olmustur.
Giiniimilizde diinyanin hemen her bdlgesinde giinliik diyetlerde besin gereksiniminin biiyiik
kismi1 bugday kokenli unlu mamiillerden karsilanmaktadir. Ozellikle son dénemlerde yapilan
1slah ¢aligmalar1 bir¢ok kiiltiir bitkisinde oldugu gibi bugdayda da verimi oldukea artirmistir.
Bunun yani sira beslenme ile ilgili kalite 6zelliklerini gelistirme amagl farkli ¢alismalara da
agirlik verilmeye baslanmistir. Kalite 6zellikleri verim kadar 6n planda olmamasina karsin,

besin kalitesi ve fiyatlandirmada sahip oldugu rol sebebiyle 6nemli unsurlardandir.

Bugday tanesi, bugday bitkisinin tohumudur ve besinlerin depolandigi, ¢imlenme
icin gerekli olan bir yapiya sahiptir. Bugday tanesinin genel bilesimi ve yapisi, ruseym,
kepek ve endosperm olarak 3 kisimdan meydana gelir. Besin bilesenlerinin 6nemli bir kismi
bugday tanesinin taban kisminda yer alan ruseym boliimiinde ve kepek kisminda yer alir, bu
bilesenler, bugday tanesini besleyen ve bitkinin biiyltimesi i¢in gerekli olan besinleri saglayan
bir yap1 olusturur. Insanlar igin de énemli bir gida kaynagidir ve cesitli islemlerden
gecirilerek Ozellikle ekmek, makarna ve diger unlu mamuller bir¢ok farkli iirlin elde

edilebilmektedir.

Ekmeklik bugday kalitesini belirlemede kullanilan en yaygin dlgiitlerden birisi
protein oranidir (Dikerman, vd., 1982). Bugdayin genetik yapisindan etkilenen bir 6zellik
olmasina karsilik, cevre kosullarindan da, 6zellikle toprak verimliligi, yagis miktar1, zamani
ve dagilimindan O6nemli derecede etkilenmektedir (Pomeranz, 1971; Bushuk, 1982).
Bugdaylarda protein oranm1 % 6-22 arasinda degismektedir (Unal, 2002). Cevresel etkiler
protein orani {izerine 6nemli bir etkiye sahiptir ve ¢igeklenme sonras1 donemin daha kurak
ve sicak gecmesi bugdayda tane agirliginin azalmasina, ham protein oraninin ise artmasina
neden olmaktadir (Panozzo ve Eagles 2000; Ozturk, vd., 2006; Bulut, 2009). Tane dolum
doneminde havanin yagish ge¢cmesi protein oranini diisiirmekte, kurak gegen yillarda ise

protein orani yiiksek ¢ikmaktadir (Caglar, vd., 2011).



Bugdayda bulunan ve gluten olarak isimlendirilen protein fraksiyonu, unun ekmek
yapimina uygunlugunu gosteren elastik yapidaki bir proteindir. Hamur % 2°lik tuzlu su ile
yikanarak igerisindeki nisasta ve azotlu bilesiklerden arindirilmakta, bu sekilde sadece yas
gliitenin kalmas1 saglanmis olmaktadir. Yas 6z hamurun yogurulmasi sirasinda ag gibi bir
yap1 olusturarak fermantasyon sirasinda maya tarafindan ¢ikartilan CO2’in tutulmasini ve
ekmeklerin kabarmasini saglamaktadir (Tayyar 2008). Glutenin yiiksek olmasi unun
ekmeklik kalitesinin yiiksek oldugunu gostermektedir. Gluten miktarinin genellikle iyi

azotlu giibreleme ile arttig1 ve protein kalitesinin olumlu yonde etkilendigi bilinmektedir.

Hasat edilen bugdaylarin depolanabilmesini saglamak i¢in bugday icindeki nem
miktarmin belirlenmesi gerekmektedir. Hasat edilmeden Once tarladan alinan tane
orneklerinden nem tayini yapilir ve hasattan sonra tane nem oraninin % 14 civarinda olmasi
onerilmektedir. Nem oraninin farkli olmasi depolamada kiif, mantar ve boceklenme gibi
istenmeyen durumlara neden olabilmektedir. Hasat olgunlugu doneminde yagislarin olmast
tane nem oraninin yiiksek ¢ikmasina sebep olmaktadir. Tiirkiye bugdaylarinin tanedeki nem
oran1 % 8-14 arasinda, ortalama % 9-11 civarmdadir (Unal, 2002). Nem oran1 dogrudan
kalite bileseni olarak kabul edilmese de yiiksek nemin neden oldugu olumsuzluklar
nedeniyle 6zellikle hasat sonrasinda tane ve un kalitesi olumsuz yonde etkilenebilmektedir.
Bu nedenle nem orani da ekmeklik bugdayda dolayli kalite olgiitii olarak dikkate

alinmaktadir.

Bugdayda kalite {iretici, sanayi ve tiiketici acisindan farkli kriterlere gore
degerlendirilmektedir. Genel olarak tane Kalitesi denilince akla ilk gelen tanenin
biyokimyasal kompozisyonudur. Bugday tanesinin biiyilkk kismi karbonhidratlardan
olugmakla birlikte, tanede protein, yag, lif ve mineraller de bulunmaktadir. Bu bilesenler
icerisinde protein miktar1 ve kalitesi ekmeklik bugday kalitesini ve kullanim alaninin
belirlenmesinde 6nemli bir faktordiir. Ekmeklik bugdayda protein kalitesi denildiginde
oncelikle gluten yapisi ile ilgili testler akla gelmektedir. Gluten kalitesini belirlemek
amaciyla, Zeleny sedimantasyon testi, sedimantasyon testi ve SDS-sedimentasyon testi gibi
analiz yontemi gelistirilmistir (Zeleny, 1947; Pinckney, vd., 1957; Axford, vd., 1979).
Gluten kalitesini belirlemek amaciyla gelistirilen bu testlerin yan1 sira, yas gluten miktari,
gluten indeks degeri gibi testler de bu amagla kullanilmaktadir (Perten, 1990). Bunlarin yani
sira hamur kalitesinin belirlenmesi amaciyla alveograf, farinograf gibi bazi testler de

mevcuttur (Khattak, vd., 1974; Tanaka ve Tipples, 1969). Bu testler giivenilir sonuglar
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vermesine karsin kimyasal kullanimini gerektiren ve fazla zaman alan yontemlerdir. Bu
nedenle bugday kalitesinin Olgiimiinde farkli alternatiflere ihtiya¢ duyulmaktadir. NIR
spektroskopisi bu alternatiflerden birisidir.

1.2. NIR Spektroskopisinin Bugday Unu ve Tane Kalitesi Ol¢iimiinde
Kullanim

NIR spektroskopisinin tahil tiirlerinde kalite 6zelliklerinin belirlenmesi amaciyla
kullanimi oldukga eskilere dayanmaktadir. ilk olarak Amerika Tarim Bakanligi’nda Karl
Norris bugdayda nem igerigini NIR ile belirlenmesi amaciyla 1964 yilinda bir ¢alisma
yapmistir (Norris, 1964). Bu ¢alismanin ardindan bugdayda farkl:i tane kalite 6zelliklerinin
NIR ile tespitini konu edinen ¢ok sayida arastirma yiirtitiilmiistir (Marine vd., 2006; Fedali,
2010; Baslar ve Ertugay, 2011). NIR spektroskopisinin bugday kalite Ol¢timlerinde
kullanimi1 giiniimiizde rutin hale gelmistir. Bugdayda protein igerigini belirlemeye yarayan
laboratuvar analiz yontemleri zaman alan ve yiiksek is giicli gerektiren yontemlerdir. Yakin
kizil6tesi spektroskopisi giiniimiizde analitik kimyanin gida kalite kontroliinii de igeren pek
¢ok alaninda yaygin olarak kullanilan bir tekniktir (Osborne, 2000; Marine, vd., 2006). NIR
speektroskopisi gesitli dalga boylarinda numunenin daginik yansimasini veya gegirgenligini

kullanarak biyolojik tirtinlerin kimyasal bilesimini 6lgebilir (Cassells, vd., 2007).

Uluslararasi standart kuruluglar1 basta protein orani i¢in bu teknigin standart yontem
olarak kabul etmis ve NIR spektroskopisinin kullanilimi bilimsel ve uygulamali alanda
yayginlagmaya devam etmektedir. Gelismekte olan cihaz ve sensor teknolojisinin yani sira
bu cihazlarda kullanilan kalibrasyon modellerinin de farkli yaklasimlar kullanilarak
gelistirilmesine odakli yeni arastirmalar yapilmaktadir. Bu arastirmalarda NIR cihazlar ile
toplanan spektral verilerdeki diizensizliklerin giderilmesi igin yapilan on islemler,
kalibrasyona konu olan degiskene yonelik olarak kullanilabilecek modelleme teknikleri ve
hedef degiskeni tahminlemede kullanilabilecek degiskenlerin se¢imi gibi yaklasimlar

kullanilmaktadir.

NIR spektroskopi cihazlarinin bugday kalitesinin Glgiimiinde kullanilmasi
konusunda ornek tipi de 6nemli bir kriterdir. Bu baglamda bugday taneleri dogrudan NIR

analizlerine tabi tutulabildigi gibi, kirma ve wun haline getirilmis Ornekler de



kullanilabilmektedir. Analizdeki pratiklik acisindan tane 6rneklerinden kalite bilesenlerinin
tespiti daha ¢ok arzu edilse de Oglitme sonrasi beyaz un haline getirilmis Orneklerde

analizlerin yapilmasi1 daha dogru sonuglar verebilmektedir.

Ticari olarak satis1 yapilan NIR cihazlarinda bulunan bugday kalibrasyon modelleri
genellikle belirli (protein, nem vb) 6zelliklere yonelik analiz sonuglar1 vermektedir. Bunun
yan1 sira mevcut kalibrasyon modellerinin biiylik kismi klasik modelleme tekniklerine
dayanmaktadir. Oysa 151k ve madde arasinda karmasik bir etkilesim vardir ve gelistirilen
modelin basaris1 da bu etkilesimi dogru sekilde agiklayabilen tekniklere baglidir. Mevcut
literatiirde bu alanda 6nemli bosluklar bulunmakta olup, bugdayda kalite 6zelliklerinin NIR
ile daha hassas sekilde belirlenmesine imkéan verebilecek modelleme yaklasimlarinin ele

alinmasina ihtiyag vardir.

1.3. NIR Kalibrasyon Gelistirme Amaciyla Kullamilan Veri Analiz Yontemleri

NIR spektroskopi cihazlar1 diger spektroskopi cihazlarinda oldugu gibi hedef
degiskenin tespit edilmesi amaciyla kalibrasyon adi verilen tahmin modellerine ihtiyag
duymaktadir. Bu modeller 151k ile madde arasindaki iligkinin sayisal bir denkleme
dontstiiriilmesi ile elde edilmektedir. Bu denklemlerin olusturulma siirecinde kemometrik
tekniklerden aktif olarak yararlanilmaktadir. Kalibrasyon gelistirme siireci temel olarak ti¢
asamadan olusmaktadir. Bunlar;

a) Orneklerden spektral verilerin toplanmasi

b) Referans analizlerin yapilmasi

¢) Modelleme galigmalari

Ilk iki asamada kullanilan cihaz veya kalibrasyona konu olan hedef degiskene gore
farkli analiz ve Olgiimler gergeklestirilmektedir. Bu asamalarda elde edilen spektral ve
referans verinin kalitesi modelleme caligmalarinin basarisina dogrudan etki etmektedir.
Ancak kalibrasyon modellerinin gelistirilmesinde asil krittk asama modelleme
caligmalaridir. Bu asamada spektral veri ile hedef degisken arasinda bir tahmin/ayrim
denklemi olusturmak icin farkli yol ve yontemlere basvurulmaktadir. Bu agama ge¢cmiste tek
diize islemlere dayal1 olarak gergeklestirilirken, veri analiz yontemleri ve bilgisayar destekli
hesaplama metodolojilerindeki gelismeler sayesinde oldukca degiskenlik gostermistir.

Glinlinlimiizde kullanilan yaklasimlar klasik modelleme anlasiyisna gére daha kompleks
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olmasima karsin, yiiksek basarim sagalayan yaklasimlardir. Bu kapsamda modelleme
calismalarinda izlenen yollar da yine ii¢ ayr1 baslik altinda incelenebilir (Kahriman ve
Egesel, 2018). Bunlar;

a) Spektral 6n islemler

b) Aykiri 6rnek se¢imi ve ornek setlerinin ayrimi

¢) Etkili dalgaboyu (degisken) segimi

d) Model olusturma ve dogrulama

Spektral on islemler spektral verideki Ornekten veya cihjazdan kaynaklanan
diizensizlikleri ortadan kaldirmak amaciyla uygulanan istatistiki yontemlerdir. Bu
yontemlerin basinda tiirevler (Derivatives), normallestirme (Normalization), diizelestirme
(Smoothing), diizeltme, standart normal degisigim (SNV), ¢oklu dagilim diizeltmesi (MSC)
gibi islemler gelmektedir (Manley ve Beaten, 2018). Bu yontemlerin her biri spektral
verideki diizensizlikleri gidermek ve model basarisini artirmaya yonelik farkli etkilere
sahiptir. Kullanilan 6rnegin yapisina ve alinan spektral veriye bagli olarak optimal 6n islem
uygulamasi degisebilmektedir. Dolayistyla NIR 6l¢limlerinde kullanilarna 6rnege ve hedef

degiskene bagli olarak uygulanacak 6n islemlerin farklilik gdsterebilecegi ve genel bir 6n

islem uygulamasi olmadig bildirilmistir (Du, vd., 2022).

Aykir1 ornek se¢imi ozellikle spektral verideki tip disi Orneklerin eleminasyonu
acisindan 6nemli bir islemdir. Bununla birlikte aykiri 6rnekler referans veri setinde de
olabilir. Referans veri setindeki aykiri degerleri ortadan kaldirmak i¢in Dixon testi, Tukey
kurali veya Grubbs'un oOgrencilestirilmis ortalama sapmasi gibi test ydntemleri
kullanilabilmektedir. Spektral verideki ayrir1 Orneklerin ortadan kaldirilmast igin
benimsenen en popiiler yontem, %5 smirmi asan F kalintilarina karsilik gelen veya
Hotelling'in T 2 degerlerine dayanan temel bilesen analizidir (PCA). Bu amacla kullanilan
Alternatif yontemler arasinda Mahalanobis mesafesi, Monte Carlo ¢apraz dogrulama,
Chauvenet testi ve PCA ile baglantili hiyerarsik kiimeleme algoritmalar1 yer almaktadir (Du,
vd., 2022).

Spektral modeller gelistirilirken etkili dalga boylarinin se¢imi veya etkisiz dalga
boylarinin eleminasyonuna dayali degisken se¢im yontemlerinden de yararlanilmaktadir. Bu
uygulamanin asil amaci veri boyutunun azaltilmasi ve farkli kimyasal bilesimlerin genellikle

spesifik absorpsiyon bantlarina sahip olmasi nedeniyle ham spektral verilerdeki gereksiz



bilgileri azaltmaktir (Du, vd., 2022). Baz1 arastirmacilar kalibrasyon modeli i¢in tam
spektrumun se¢ilmesinin daha iyi olduguna inanmasina ragmen, teorik ve deneysel kanitlar
spektral dalga boyu se¢iminin daha diisiik hesaplama tiikketimine sahip modellerin
performansini da 6nemli dlgiide artirabilecegini gostermistir (Du, vd., 2022). Bu amagla
kullanilan y&temler oldukca degiskenlik gostermekle birlikte en yayagin kullanilan
yontemler PLS regresyonuna dayali se¢im yontemleridir. Bu yontemler ise kendi igerisinde
segici (filter) ve sarmalayic1 (wrapper) yontemler olamak {izere iki alt sinifa ayrilmaktadir
(Mehmood, vd., 2012).

Son olarak tahmin/ayrim amaglh kullanilabilecek bir modelleme teknigi ile
kalibrasyon modeli olusturulmaktadir. Kalibrasyon modelleri hedef deigskenin tahmin
sekline gore kalitatif ve kantitatif modeller olmak tizere iki sinifa ayrilmaktadir (Manley ve
Beaten, 2018). Kalibrasyon gelistirme amaciyla kullanilan modelleme teknikleri klasik ve
modern olmak teknikler iizere iki gruba ayrilmaktadir. Klasik modelleme teknikleri genel
olarak spektral veri ile hedef degisken arasindaki dogrusal iligkiye dayanmaktadir. Klasik
modelleme tekniklerinin baslicalar1 ¢oklu dogrusal regresyon (MLR), kismi en kiiciik kareler
regresyonu (PLSR) ve temel bilesen regresyonu (PCR) gibi yontemlerdir (Balabin, vd.,
2007). Spektral veri ile hedef degiskenler arasinda her zaman dogrusal bir iliski
olmadigindan son yillarda dogrusal olmayan modelleme tekniklerine olan ilgi artmistir. Bu
kapsamda makine Ogrenmesine dayali modelleme tekniklerinden olarak destek vektor
makineleri (SVM) ve yapay sinir aglart (ANN) gibi modelleme yontemleri de NIR
kalibrasyonlarmin gelistirilmesinde kullanilmaya baslanmistir (Mutlu, vd., 2011; Kahriman

ve Egesel, 2018).

1.4. Calismanin Amaci

Tane Orneklerinden alinan spektral veriler ve kalite 6zelliklerine yonelik referans
analiz sonucglar1 kullanarak tahmin modellerinin gelistirilmesi, un O6rneklerinden alinan
spektral veriler ve kalite 6zelliklerine yonelik referans analiz sonuglar1 kullanarak tahmin
modellerinin  gelistirilmesi, bugdayda NIR spektroskopisi ile Kkalite 6zelliklerinin
belirlenmesi amaciyla gelistirilen modellerde spektral 6n islem ve kullanilan modelleme

tekniginin tahmin basarisina etkisinin aragtirilmasidir.



IKiNCi BOLUM
ONCEKIi CALISMALAR

Kays vd., (2000) yaptig1 calismada yag, seker ve lif icerigi yoniinden farklilik iceren
bugday, karabugday, dar1, yulaf, piring, cavdar, misir ve ¢esitli yag, seker ve lif icerigine
sahip toplam 147 6rnekten olusmus bir sette protein igeriginin belirlenmesi igin kismi en
kiigiik kareler (PLS) regresyonundan faydalanarak bir NIR kalibrasyon modeli
olusturmustur. Orneklerin azot igerikleri Dumas ydntemine gére belirlenmistir. Azot icin
¢apraz dogrulamanin standart hatas1 ve R? degerleri sirastyla %0,090 ve 0,973 bulunmustur.
Bagimsiz dogrulama 6rneklerin (n=72) standart hatas1 %0,079 ve R? degeri 0,984 olarak

bulunmustur.

Miralbes (2008) NIR spektroskopisini kullanarak yaptigi calismada tam bugdayin
yas gluteni, kuru gluteni, nem, protein ve alveograf parametrelerini (W, P ve P/L) analiz
etmistir. Her bir bilesen ve fiziksel 6zellik i¢in NIR spektrumlar1 (850-1048,2 nm) {lizerinde
degistirilmis PLS modelleri gelistirilmistir. En iyi modeller sirastyla R?= 0,99, 0,99, 0,95 ve

0,96 ile protein, nem, yas gluten ve kuru gluten icin elde edildigi bildirilmistir.

Fedai (2010) tarafindan Marmara Bolgesinin Trakya kesiminde yetistiriciligi yapilan
12 farkli bugday ¢esidinde protein igeriklerinin NIR (Yakin Kizilotesi Spektroskopi)
kullanarak belirlenmesi i¢in, yansima oOl¢me prensibine dayali yeni bir metodoloji
gelistirilmesi, bu ydntemin laboratuvar Olgiimleri ile geleneksel laboratuvar analiz
sonuglarinin karsilastirmalarinin yapilmasi amaciyla yapilan bir ¢aligmada 12 bugday
orneginde protein icerigi ile iliskili hektolitre, protein orani, yas gluten, gluten indeksi, nem,
sedimentasyon degeri ve protein analizleri yapilmis, Ogitilmiis bugday Orneklerinde
laboratuar ortaminda yansima okumalar1 gergeklestirilmistir. Bitki protein igerikleri
laboratuvarda geleneksel yontemlerle belirlenen degerleri ile bitkilere ait yansima okumalari
arasinda kalibrasyon esitliklerini belirlemek i¢in Kismi En Kiigiik Kareler (Partial Least
Square-PLS) regresyon analiz yontemi kullanilmis ve NIRS tekniginin kullanimi ile
bugdayda azot ve protein (R? =0,82) igeriklerinin basariyla tahmin edilebilecegi

gorilmiistiir.



Kahriman ve Egesel (2011) 40 farkli ekmeklik bugday ¢esidine ait 120 un 6rnegini
kullanarak nem, protein orani, gliiten orani, gliiten indeks degeri, sedimantasyon degeri ve
beklemeli sedimantasyon degeri i¢in Kismi En Kiiciik Kareler (PLS) regresyon modeline
dayali NIR kalibrasyonlar1 gelistirmistir. Olusturulan kalibrasyonlarda referans analizler ile
NIR okumalar1 arasindaki korelasyon katsayilarinin gluten indeks degeri disinda (r=0,87)
tim degiskenler i¢in 0,90'dan yiliksek oldugu (nem orani i¢in r=0,92, protein orani i¢in
=0,90, gliiten oran1 i¢in 1r=0,94, sedimentation degeri i¢in r=0,93 ve beklemeli
sedimantasyon degeri i¢in r=0,92) bulunmustur. Arastirma bulgular1 ¢alismada gelistirilen
kalibrasyon modellerinin bugday unu kalite 6zelliklerinin ¢ogunu basarili bir sekilde tahmin
edebildigini, buna karsin gliiten indeks degeri gibi diger baz1 6zellikler hakkinda daha dogru

sonug veren modellere ihtiya¢ oldugunu gostermistir.

Bagslar ve Ertugay (2011) tarafindan yiiriitiilen ¢alismada 120 ekmeklik bugday cesidi
kullanilarak un Orneklerinden NIR ile protein, gluten, gluten indeks ve Zeleny
sedimantasyon degerlerinin belirlenmesi amaciyla kalibrasyon modelleri gelistirilmistir.
Calismada 1100-2500 nm arasinda tarama yapabilen bir NIR cihaz1 kullanilmis ve ¢oklu
dogrusal regresyon (MLR) ile kismi en kiigiik kareler regresyonu (PLSR) yontemleri ile
modeller gelistirilmistir. Arastirma sonuglarina gore kalibrasyona konu olan 6zellikler i¢in
referans yontemler ile NIR tahminleri arasinda yiiksek bir benzerlik oldugu (r>0,90)

gorilmiistiir.

Mutlu, vd. (2011) bugdayda protein igerigi, nem igerigi, Zeleny sedimantasyonu, su
emilimi, hamur gelistirme siiresi, hamur stabilite siiresi, derece gibi un kalite parametrelerini
tahmin etmek i¢in yapay sinir ag1 (YSA) dayali tahmin modellerine dayali olarak yakin
kizilotesi yansima (NIR) spektroskopisi kalibrasyonlar1 gelistirmistir. Calismada 79 farkl
bugday cesidine ait ornek kullanilmistir. Arastirma sonucunda gelistirilen modellerden
ozellikle protein, dayaniklilik, P/G, nem igerigi, Zeleny ¢okelmesi ve su emiliminin tahmini,
sirastyla 0,952, 0,948, 0,933, 0,920, 0,917 ve 0,832'lik belirleme katsayisi (R?) ile yiiksek
dogruluk saglamistir. Arastirma sonuglart NIR spektrumlarinin YSA’na dayali modellere
uygulanmasiyla bugday ununun kalite parametrelerini tahmin etmek i¢in basariyla

kullanilabilecegini gostermektedir.

Olgun vd. (2013) tarafindan ekmeklik bugday ¢esitlerinin protein oranlari ti¢ farkl
yontemle (Kjeldahl, NIR ve Dumas) belirlenmesine yonelik yapilan ¢aligmada ekmeklik



bugday cesitleri ve analiz yontemleri aras1 farklarin tespit edilmesi amaglanmis ve NIR ile
Kjedahl analiz yontemi benzer protein analizlerinde benzer sonuglar verdigini bildirmistir.
NIR protein analiz yontemi analizinde kimyasal madde kullanilmamasi, birim analizin hizli
ve analiz maliyetinin diisiik olmas1 ve az miktarda 6rnek ile sonug alinabilmesi ve her seyden
once sonuglarinin giivenilir olmasi dolayisiyla hem bilimsel ¢alismalarda ve hem de un

sanayinde giivenle kullanilabilecek bir protein analiz yontemi olarak goriilmiistiir.

Akkaya vd. (2018) cgalismada makarnalik bugday islahg¢ilarinin ihtiyag duydugu
makarnalik bugday kalite parametrelerinin erken kademelerde NIRS ile belirlenmesi
amaciyla ylriitilen calismada makarnalik bugdaylarin spektrumlarinin alinmasinda Foss
NIRSystem XDS near- infrared Rapid Content Analyser cihazi kullanilmis, klasik analiz
sonuclart ile NIRS’da tahmin edilen degerler arasinda elde edilen kalibrasyon belirleme
katsayis1 (R?) nem oraninda 0,816, hektolitre de 0,906, glutende 0,972, proteinde 0,975,
nisastada 0,929, Zeleny sedimantasyonda ise 0,968 olarak hesaplanmistir. Sonug olarak bu
arastirma, NIRS 1n makarnalik bugdaylarin kalite parametrelerinin belirlenmesinde hizli ve

etkili bir yontem olabilecegini belirtilmistir.

Ibrahim vd. (2018) yakin kiz1l6tesi (NIR) spektroskopisi ile yaptiklari ¢alismalarinda,
farkli nitrojen giibreleme oranlariyla muamele edilen bazi1 bugday cesitlerinde protein,
gluten, nem igerigi ve nisastanin izlenmesi ve miktarinin belirlenmesi icin NIR
spektroskopisi kullanmig ve Kkalibrasyon gelistirme amaciylai¢in kismi en kiigiik kareler
(PLS) yonteminden yararlanmistir. En iyi PLS modeli, protein, gluten, nisasta i¢in NIR
bolgesi (1000 ila 2500 nm) ve nem igerigi i¢in 680 ila 2500 nm tarama araliginda elde
edilmistir. Protein, gluten, nem igerigi ve nisasta icin belirleme katsays1 sirastyla (R%P) 0,96,
0,98, 0,98 ve 0,94 bulunmustur. Arastirmada NIR teknolojisinin bugday kalitesinin

izlenmesi ve ol¢iilmesi i¢in hizli, glivenli ve hassas bir yontem olabilecegi bildirilmistir.

Ye vd. (2018) bugdaydaki protein i¢erigini tahmin etmek i¢in 6l¢iilen spektral verilere dayali
bir model olusturmak i¢in kismi en kiiciik kareler regresyonunu (PLSR) kullanmistir. PLSR modeline
dahil olacak degiskenleri se¢cmek icin global bir se¢cim yontemi onermislerdir. Aragtirmada ayriki
orneklerin se¢imi i¢cin Monte Carlo ¢apraz dogrulama (MCCV) ydnteminden yararlanilmistir.
Modeldeki dalga boylarinin segmek amaciyla PLSR ile birlestirilmis iyilestirilmis tavlama benzetimi
(ISA) kullanilmig ve verinin boyutu ve tahmin kiimesi i¢in standart tahmin hatas1 6nemli 6lciide
diistiriilmistiir. Verilerin boyutsalligim1 daha da azaltmak i¢in ardisik projeksiyonlar algoritmasi

(SPA) kullanilmus, bu iki yontemin kombinasyonuna ISA-SPA adi verilmistir. Bu yontem ile protein



igeriginin tahmini icin gelistirilen modelin belirleme katsayist 0,9986'ya yiikseltilmis ve SEP
0,0528'e diistiriilmiistiir.

Zhou vd. (2024) tarafindan yiiriitilen arastirmada yakin kizilotesi spektroskopi ve
kemometrik yontemlerin kullanilmas: ile bugday ununda nem, protein, yas gluten, nisasta ve
sedimantasyon indeksinin kantitatif tayini i¢in hizli ve basit bir analitik yontem olusturulmustur.
Calismada 229 adet bugday unu 6rnegi kullanilmis ve modelleme teknigi olarak kismi en kiiciik
kareler (PLS) ve coklu dogrusal regresyon (MLR) modelleme yontemlerinden yararlamlmstir. On
ilslem olarak cesitli tiirev ve diizlestirme yontenleri uygulanmis ve sonuglar karsilagtirilmistir.
Arastirma sonucunda nem, protein, yas gluten ve sedimantasyon indeksi agisindan en iyi sonug
FD+SG (15, 3)+*MC yontemiyle elde edilirken, nisasta i¢in FD+SG(15, 2)+MC yontemi daha uygun
bulunmustur. FD+SG (15, 3)+MC 6n islemi kullanildiginda, tiim PLS modeli parametreleri MLR
modelinden daha basarili bulunmustur. Nem, protein, 1slak gluten, nisasta ve sedimantasyon indeksi

orani i¢in tahmin dogrulugu sirastyla %96,8, %96,8, %90,3, %100,0 ve %80,6 bulunmustur.
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UCUNCU BOLUM
MATERYAL VE YONTEM

3.1. Materyal

Tez ¢aligmasinda kullanilan materyal Canakkale ili ve ¢evresinde faaliyet gosteren
ticaret borsalar1 ve un fabrikalarindan temin edilmistir. Bu amagla farkli lokasyonlardan
toplanan ve gesitlilik gosteren 326 adet (142 tane ve 184 Un) ekmeklik bugday Ornegi
caligmada materyal olarak kullanilmistir. Calismada kullanilan 6rneklerin sayilart ve temin

bolgeleri hakkindaki bilgiler Tablo 1’de sunulmustur.

Tablo 1.

Calismada kullanilan 6rneklerin temin bdlgelerine gore sayilari.
Temin Yeri Ornek Sayisi (Tane) Ornek Sayisi (Un)
Bandirma Ticaret Borsast 89 Adet 89 Adet
(Bandirma- Balikesir)
Kaptanlar Un Sanayi 53 Adet 53 Adet
(Biga-Canakkale)
Okyay Un Sanayi (Biga- - 42 Adet
(Canakkale)
TOPLAM 142 184

3.2. Model Olusturma
3.2.1. Tane ve Un Orneklerinden Spektrum Alma

Bugday tane ornekleri laboratuvar tipivalsli un degirmeninde o6giittiiglimiiz un
ornekleri Tarla Bitkileri Boliimii laboratuvarinda bulunan masaiistii NIR cihazinin
(Spectrastar 2400D, Unity Scientific, Amerika) doner kap modu kullanilarak 1200-2400 nm
arasinda her bir dalga boyunda ait spectral veri alinarak jdx formatinda kaydedilmistir (Sekil
1). Bu spektrum dosyalar1 model olusturma asamasinda referans analiz sonuglart ile birlikte

kullanilmak {izere muhafaza edilmistir.
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Sekil 1. Tane (solda) ve un o6rneklerinden (sagda) alinan spektrumlar.

3.2.2. Laboratuvar Analizleri

Nem: Uriiniin ihtiva ettigi su oranidir. Undaki nem miktarinin fazla olmasi depolama
sorunlarina neden olmaktadir, boceklenme, mantar ve kiiflenme gibi istenmeyen sonuglara
neden olabilir. Uriiniin giivenli depolama ve nihai iiriin elde edilinceye kadar gegen
safhalarin kontrol altinda tutulabilmesi i¢in {iriin nemi biiyiik 6nem tasimaktadir. Nem orani
ile kuru madde miktar1 arasinda ters iliski bulunmaktadir ve nem arttik¢a kuru madde miktari
azalmaktadir. Nem miktarinin belirli diizeyde seyretmesi tavlama icin ideal sonug verir.
Calismada kullanilan 6rneklerin nem igerikleri kirmali tahil nem 6lgtim cihazi (Pfeuffer, HE-

50) kullanilarak ile tespit edilmistir.

Protein: Protein orani ve kalitesi nihai iiriin elde edilme asamalarinda 6nemli bir
faktor olarak kabul edilir. Uriiniin protein igerigi hangi amagla kullanilacag yoniinde ve
gerekli tasnifinde biiyiik énem tasir. Orneklerin protein tayini hububat analizorii (Perten,

Inframatic 9500) ile tespit edilmistir.

Gluten: Bugday unundaki gliitenin ve gliadin adinda iki gesit proteinden olusan
gluten, ekmek yapiminda su ve gaz tutma yetenegi i¢in gereklidir (Miralbes, 2008). Bu
proteinler, glutomatik cihazi ile 10g unda %2 lik NaCl ¢ozeltisi ile 5 dk siire ile yikama
islemine tabi tutulup tespiti yapilmistir. Orneklerin analizinden dnce laboratuvar tipi valsli
un degirmeni kullanilmis, 6giitiilerek un haline getirilerek glutomatik (Perten, Glutomatic

2200) cihaziyla gluten tespiti yapilmistir.
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3.2.3. Tahmin Modellerinin Olusturulmasi ve Dis Dogrulama

Modelleme ¢alismalarina baglamadan once spektral verideki tip dis1 orneklerin
eleminasyonu gerceklestirilmistir. Bu amacgla RobustPCA yonteminden yararlnilmis olup, R
paket programinin rospca paketi (Reykens, 2018) ile spektral verideki tip dis1 6rnekler tespir
edilerek modelleme calismalar1 i¢in temiz bir veri seti olusturulmustur. Modelleme
caligmalart icin nihai olarak 122 adet tane ornegine ait spektrum ve 160 un Grnegine ait

spektrum kullanilmistir.

Bu tez calismasinda 4 farkli tiirevlendirme, 5 farkli 6n islem, 9 farkli secim yontemi
ve 2 farkli modelleme yonteminden yararlanilmistir (Tablo 1). Her 6n isleme ait spektral veri
her bir dalga boyu se¢im yontemi ile muamele edildikten sonra her bir modelleme yontemi
ile ayr1 ayr analiz edilmistir. Boylelikle tez calismasinda incelenen her bir 6zellik icin
toplam 360 model (180 PLS, 180 SVM modeli) olusturulmus ve degerlendirmeye alinmustir.
Arastirmada ti¢ 6zellik i¢in toplam 2160 (1080 model tane 6rnekleri i¢in, 1080 model un

ornekleri i¢in) adet model olusturulmus ve karsilagtirilmistir.

Tablo 2.
Calismada uygulanan 6n islemler, dalga boyu secim yontemleri ve modelleme yontemleri.
Tiirev On islem Dalgaboyu Se¢im Modelleme
Yontemi Yontemi
1-Se¢imsiz 1-Se¢imsiz 1-Tiim Spektrum 1-PLS
2-FD 2-SNV 2-VIP 2-SVM
3-SD 3-MSC 3-SR
4-Smoothing 4-EMSC 4-sMC
5-Baseline-ploy 5-mRMR
6-i-PLS
7-GA-PLS
8-IPW-PLS
9-UVE-PLS

Modelleme caligmalar1 R programinda gelistirilen bir SelectWave uygulamasinda
gerceklestirilmistir (Kahriman ve Liland, 2020). Modelleme ¢alismalart i¢in kullanilan
SelectWave  uygulamasindaki  (https://bafr.shinyapps.io/SelectWave/)  varsayilan

parametreler Tablo 3°de sunulmustur.
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Tablo 3.

Modelleme ¢alismalar1 igin  kullanilan SelectWave uygulamasindaki varsayilan
parametreler.

Model Bileseni Se¢im Varsayilan Parametreler
Tiirev Se¢imsiz -
Birinci nokta:11, derece:0
Ikinci nokta:11, derece:0
Diizlestirme nokta:11, derece:0
On Islem Secimsiz -
SNV -
MSC -
eMSC -
mMRMR -
Dalga Boyu Se¢imi Secimsiz 0
VIP smur [>0]:1
SR smur [>0]:5
sMC smur [0, 1]:0.05
MRMR smir [0, 1]:0.75
i-PLS Iletisim Aralig1:10, aralik sayisi:8, selection

Yontem: ileri
GA-PLS Popiilasyon boyutu =100, esik=10, yinelemeler:5
IPW-PLS Yinelemeler:2, esik:0.001, filtre: SR
UVE-PLS  MC sim sayisi:3, kalibrasyon destegi:0.75, giiriiltii

esigi: oto
Modelleme Teknigi PLSR kompozisyon:10, %CV:10
SVM gamma:le-5, cost:1e+04

Her o6zellik igin kalibrasyon setine ait RMSEca, R%cai Ve RPDca degerleri ile

kalibrasyon seti disinda (n=50) érneklerle yapilan dis dogrulama setinde RMSEvai, R%val ve

RPDva istatistikleri hesaplanmistir (Formiil 1, Formul 2, Formiil 3).

Y(Yprea—Yref)?
RMSE = \/ pred e/ 0
n
R2 = (Ziesk(Ypred_Ypred)-(yref_yref))z (2)
(n—l).STDpred.SDTref
STD
RPD = —<L (3)
SEpred
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Olusturulan modeller bu istatistiklere gore degerlendirilmis olup, RMSE degeri
diisiik R? ve RPD degeri yiiksek modeler basarili tahmin veren modeller olarak kabul
edilmistir. Degerlendirme yapilirken kalibrasyon setindeve dis dogrulama setine ait

istatistiklerin her ikisi i¢in de yukaridaki sart1 saglayan modeller basarili kabul edilmistir.
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DORDUNCU BOLUM
ARASTIRMA BULGULARI

4.1. Nem Orani

Nem oran1 bugdayda depolama siireci i¢in 6nemli parametrelerden birisidir. Un ve
tane drneklerinin nem igerigine iligkin tanimlayici istatistikler Tablo 4’te sunulmustur. Un
ornekleri ve tane orneklerinde nem oran1 %9 ile %14 arasinda degiskenlik gostermistir. Her
iki set i¢in hem ortalama hem de minimum maksimum degerler bulunmustur. Bu ¢alismada
kullanilan 6rnekler un fabrikalarindan elde edildigi i¢cin nem oraninin diisiik olmas1 beklenen
bir durumdur. NIR spektroksopisi ile kalibrasyon gelistirme ¢alismalarinda analiz edilen
bugday unlarinin nem igerigi 9,6 ile14,0 (ortalama 12,8) arasinda degismektedir (Schuster
vd., 2023). Farkli bugday cesitlerinin nem igerikleri 11,3 ile 14,4 arasinda bulunmustur

(Kahriman ve Egesel, 2011). Calismamizda elde edilen sonuclar da bu sinirlar arasinda yer

almistir.
Tablo 4.
Nem orani i¢gin un ve tane setine ait tanimlayici istatistikler.
Un Ornekleri
n Ortalama STD Min Mak
Kalibrasyon 112 12,1 1,07 9,3 14,6
Dogrulama 48 12,11 1,09 9,4 14,5
Tane Ornekleri
n Ortalama STD Min Mak
Kalibrasyon 85 11,9 1,45 8,7 14,5
Dogrulama 37 11,91 1,15 94 14,6

Un ve tane orneklerinden alinan spektrumlar ile olusturulan PLS ve SVM modeli
sonuglari Tablo 5’te sunulmustur. Calismada her ornek seti icin gelistirilen modeller
icerisinde en bagarili tahmin sonucu tane ve un Ornekleri icin degisiklik gosterdigi gibi
modelleme teknigine ve 6n isleme bagli olarak da degismistir. Hem PLS hem de SVM
modellemer tekniginde en basarili sonucglar tane Orneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan modellerden elde edilmistir. PLS modelleme yontemi i¢in en basarisili sonug
FD+EMSC+ [IPW-PLS kombinasyonundan elde edilitken, SVM yontemi igin

FD+MSC+Se¢imsiz kombinasyonundan elde edilmistir.
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Kahriman ve Egesel (2011) tarafindan yiiriitiilen calismada PLS modelleme teknigi
ile nem igeriginin belirlenmesine yonelik modeller gelistirilmistir. Bu ¢aligmada nem icerigi
icin olusturulan modelin R? degeri %85,0 ve RPD degeri ise 2,43 olarak belirlenmistir.
Calismamizda en basarili bulunan modellerin tane 6rneklerinde un 6rneklerine kiyasla daha
yiiksek basar1 sagladig1 dikkat ¢ekmistir. Un 6rnekleri igin bu ¢alismada elde edilen R? ve
RPD degeri onceki calismalardan kismen diisiik bulunmustur. Bu durum nem tayininde
kullanilan yontemin farkliligindan kaynaklanabilir. Ayrica tane 6rneklerinde nem igerigi i¢in
daha basarili model sonuclarinin alinmis olmasi, nem tayininin tane ornekleri iizerinden

yapilmis olmasina baglanabilir.

Tablo 5.
Un ve tane o6rneklerinde nem orani i¢in en iyi sonug veren PLS ve SVM modelleri.
PLS
Model RMSEC R%a RPDca RMSEP R?va RPDva
Tane FD+EMSC+ IPW-PLS 0,42 91,37 3,42 0,33 91,65 3,51
Un FD+BLP+IPLS 0,3 9291 3,77 0,44 72,61 1,93
SVM
Model RMSEC R%a RPDca RMSEP R?va RPDva
Tane FD+MSC+Secimsiz 0,01 99,99 10 0,33 91,64 3,51

Un  Sec¢imsiz+SNV+Se¢imsiz 0,22 96,35 5,26 0,48 66,5 1,75

PLS ve SVM modellerinin kalibrasyon ve dis dogrulama setine ait tahmin-referans
grafikleri PLS yontemi i¢in Sekil 2 ve Sekil 3’te, SVM yontemi i¢in Sekil 4 ve Sekil 5’te
sunulmustur. Degerlendirme istatistiklerine paralel olarak SVM modelinde hem kalibrasyon
hem de dis dogrulama setlerinde tahmin-referans analiz sonuglart arasinda yiiksek bir

benzerlik oldugu goriilmiistiir (Sekil 4, Sekil 5).
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Kalibrasyon Grafigi Harici Dogrulama Grafigi

Model Takmini
Model Tahmini

10 12 14 10 11 12 13 14
Referans Analizi Referans Analizi
Sekil 2. Nem orani i¢in tane 6rneklerinden alinan spektrumlarla PLS yontemiyle olusturulan
ve en iyi sonucu veren model igin tahmin grafikleri.

Kalibrasyon Grafigi Harici Dogrulama Grafigi

Moadeal Tabrmini
Model Tahmini

1 12 13 14

10 11 12 13 14
Referans Analizi

Referans Analizi
Sekil 3. Nem orani i¢in un orneklerinden alinan spektrumlarla PLS yontemiyle olusturulan

ve en iyi sonucu veren model i¢in tahmin grafikleri.
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Kalibrasyon Grafigi Harici Dogrulama Grafigi

Model Tahmini
Madel Tahmini

14 10 11 12 13 14
Referans Analizi

10 12
Referans Analizi

Sekil 4. Nem orani i¢in tane oOrneklerinden alinan spektrumlarla SVM yontemiyle
olusturulan ve en iyi sonucu veren model i¢in tahmin grafikleri.

Kalibrasyan Grafigi Harici Dogrulama Grafigi

Model Tahmini
Model Tahmini

10 1 12 13 12 1
Referans Analizi
Sekil 5. Nem orani i¢in un érneklerinden alinan spektrumlarla SVM yontemiyle olusturulan

Ve en iyi sonucu veren model i¢in tahmin grafikleri.

Referans Analizi
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Calismada nem orami i¢in gelistirilen ve basarili bulunan modellerde etkili dalga

boylarini gosteren grafikler PLS yontemi igin Sekil 6 ve Sekil 7°de gosterilmistir.

Bu aragtirmada tane ornekleri i¢in nem oraninin PLS modelinde (FD+EMSC+ IPW-
PLS) 1200-2400 nm arasindaki 8 farkli bolgenin tanede nem igeriginin tahmininde iliskili
oldugu (Sekil 6), un ornekleri i¢gin nem oraninin PLS modelinde en iyi sonu¢ veren
(FD+BLP+PLS) kombinasyonda 1400-2000 nm arasindaki dalga boylar1 arasinda model

tahmininin etkili oldugu goriilmustiir (Sekil 7).

0.004 0.006 0.008
] |

Deger
0.002
|

-0.002 0.000

1200 1400 1600 1800 2000 2200 2400

Dalga Boyu (nm)

Sekil 6. Nem orani igin tane 6rneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan ve basarili
bulunan PLS modelinde etkili dalga boylarin1 gosteren grafik.
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Sekil 7. Nem orani i¢in un Orneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan ve basarili
bulunan PLS modelinde etkili dalga boylarini gosteren grafik.
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SVM modelleme tekniginde tane ve un 6rnekleri i¢in basarili bulunan modellerde
etkili olan dalga boylar1 Sekil 8 ve Sekil 9°da sunulmustur. Calismada SVM modelleme
teknigi i¢in tane Orneklerinde nem oranmin belirlenmesi amaciyla en basarili bulunan
(FD+MSC+Se¢imsiz) ve un Ornekleri ig¢in en 1iyi sonu¢ veren modelde
(Segimsiz+SNV+Sec¢imsiz) girdi verisi olarak 1200-2400 nm arasindaki tiim dalga boylari

arasindaki spektral bolgenin tamaminin goriilmistiir (Sekil 8, Sekil 9).

0.004 0006 0.008
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1200 1400 1600 1800 2000 2200 2400

Dalga Boyu (nm)

Sekil 8. Nem orani icin tane Orneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan ve basarili
bulunan SVM modelinde etkili dalga boylarini gésteren grafik.
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Sekil 9. Nem orami i¢in un Orneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan ve basarili
bulunan SVM modelinde etkili dalga boylarin1 gosteren grafik.
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Nem orani ile ilgili yapilan ¢alismalarda, (Ibrahim, vd., 2018) ¢alismalarinda 680-
2500 nm arasinda spektral bélgede nem igerigi ile 870 nm, 980 nm, 1180 nm, 1450 nm ve
1920 nm dalga boylarinin iliskili oldugunu ve bu bolgelerin NIR spektral bolgesindeki enerji
ile O-H baglart arasindaki etkilesimle ilgili oldugu bildirmistir. Joe ve Gopal (2017)
bugdayda nem igeriginin NIR bolgesinde iligkili oldugunu tespit etmek amaciyla yiirtiikleri
caligmada NIR bdlgesinde yer alan 1440 nm ve 1940 nm dalga boylarinin nem orani ile
birincil derecede iligkili oldugunu rapor etmistir. Arastirmacilar NIR bolgesinde 1440 nm ve
1470 nm dalga boylarinin birinci asir1 ton (overtone) bolgesinde O-H baglarinin uzamaya
bagli hareketleri ile iliskili oldugunu, 1920 nm ve 1940 nm’deki dalga boylarinin ise O-H
baglarmin ikinci asir1 ton bolgesindeki deofrmasyon, uzama ve biikiilme harketleriyle
baglantili oldugunu bildirmistir. Calismamizda SVM yontemi i¢in en basarili bulunan
modelde tiim dalga boylarinin etkili oldugu gézlenmistir. PLS modelleme tekniginde etkiligi
olan bolgelerin ise (lbrahim, vd., 2018) tarafindan tespit edilen bolgelerle yakin oldugu

belirlenmistir.

4.2. Protein Orani

Protein orani bugdayda kullanim alanini ve ticari degerini belirleyen en 6nemli
faktorlerden biridir. Un ve tane 6rneklerinin protein igerigine iliskin tanimlayic istatistikler
Tablo 6’da sunulmustur. Un 6rneklerinde protein orant %9 ile %17 arasinda, tane drnekleri
icin protein oran1 %10 ile %17,5 arasinda degiskenlik gostermistir. Her iki set i¢in hem

oratalama hem de minimum maksimum degerlerin yakin oldugu gézlenmistir.

Ertugay ve Baglar (2011) bugdayda protein oraninin NIR ile tespit edilmesini
amagladiklar1 calismalarinda 120 farkli bugday 6rnegi kullanilmis ve protein oraninin %8,23
ile %19,49 arasinda degistigini bildirmiglerdir. Kahriman ve Egesel (2011) tarafindan
yiiriitiilen arastirmada ise kullanilan 6rneklerin protein igerikleri %8,4 ile %13,6 arasinda
bulunmugtur. Calismamizda kullanilan 6rneklerin protein orani ortalamalart da bu sinirlar

arasinda yer almigtir (Tablo 6).
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Tablo 6.
Protein orani i¢in un ve tane setine ait tanimlayici istatistikler.

Un Ornekleri
n Ortalama STD Min Mak
Kalibrasyon 112 12,85 1,85 9,4 17,4
Dogrulama 48 13,46 1,41 11,1 17,5
Tane Ornekleri
n Ortalama STD Min Mak
Kalibrasyon 85 12,99 1,64 9,2 17,1
Dogrulama 37 13,31 1,83 10,6 17,5

Un ve tane orneklerinden alinan spektrumlar ile olusturulan PLS ve SVM modeli
sonuclar1 Tablo 7°de sunulmustur. Calismada protein orani i¢in gelistirilen 720 adet model
icerisinde en basarili tahmin sonucu tane ve un Ornekleri i¢in degisiklik gosterdigi gibi
modelleme teknigine ve 6n isleme bagli olarak da degismistir (Tablo 7). Arastirmada un
orneklerinden alman spektrumlar ile protein oraninin daha basarili sekilde tespit
edilebilecegi goriilmektedir. PLS modelleme teknigi kullanilarak gelistirilen modeller
icerisinde en basarili tahmin sonucu FD+SNV+Se¢imsiz kombinasyonundan elde
edilmigtir. SVM modelleme yonteminde ise en basarili tahmin sonucu veren model
Se¢imsiz+SNV+Se¢imsiz olmustur (Tablo 7). Ayrica protein orani i¢in un drneklerinden
alinan spektrumlarla olusturulan modellerden tane orneklerinden alinan spektrumlarla
olusturulan modellere kiyasla referans analizler ile model tahminleri arasinda daha yiiksek

benzerlik oldugu belirlenmistir (Sekil 10, Sekil 11, Sekil 11, Sekil 13).

Ertugay ve Baglar (2011) tarafindan yiiriitiilen arastirmada PLS ve MLR modelleri
kullanilmig ve un orneklerinden alinan spektrumlar ile %98,5’lik bir korelasyon oldugu
bildirilmistir. Zhou vd. (2024) bugday ununda protein oraninin tespiti i¢in olusturdugu MLR
ve PLS modellerini karsilastirmig ve spektral o6n islem olarak FD+SG+MC 6n islem
kombinasyonundan elde etmistir. Ye vd. (2018) bugdayda protein iceriginin belirlenmesi
amaciyla olusturulan NIR kalibrasyon modellerinin tahmin basarisina dalga boyu se¢im
yonteminin énemli bir etkiye sahip oldugu bildirmistir. Tez ¢alimamizda da elde edilen
sonuglar bu bulgularla 6rtiisen sonuglar olmasina ragmen, en basarili bulunan dért modelin
liciinde tiim spektral verinin kullanildig1 goriilmistiir. Ayrica olusturulan modellerin tahmin

basarist literatiirde belirtilen sinirlar icerisinde yer almigtir.
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Tablo 7.
Un ve tane orneklerinde protein orani i¢in en iyi sonu¢ veren PLS ve SVM modelleri.

PLS
Model RMSEC R%ca  RPDca RMSEP R?%a RPDva
Tane FD+SNV+Secimsiz 0,38 94,46 4,27 1,05 66,32 1,75
Un  Secimsiz+tEMSC+Secimsiz 0,25 98,13 7,34 0,37 93,06 3,84
SVM
Model RMSEC R%a RPDca RMSEP R?va RPDval
Tane Se¢imsiz+EMSC+GA-PLS 0,74 792 221 1,07 64,85 1,71
Un  Secimsiz+SNV+Sec¢imsiz 0,09 99,74 10 0,35 93,79 4,06
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Sekil 10. Protein orani i¢in tane orneklerinden alinan spektrumlarla PLS yontemiyle
olusturulan ve en iyi sonucu veren model igin tahmin grafikleri.
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Kalibrasyon Grafigi Harici Dogrulama Grafigi

_Model Tahmini
Madel Tahmini

' 2 14 18 12 14 16

Referans Analizi Referans Analizi
Sekil 11. Protein orani igin un orneklerinden alinan spektrumlarla PLS yontemiyle
olusturulan ve en iyi sonucu veren model igin tahmin grafikleri.

Kalibrasyon Grafigi Harici Dogrulama Grafigi

Model Tahmini
Model Tahimini

9 1 13 15 17 12 14 18
Referans Analizi Referans Analizi
Sekil 12. Protein orani i¢in tane orneklerinden alinan spektrumlarla SVM yontemiyle

olusturulan ve en iyi sonucu veren model igin tahmin grafikleri.
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Model Tahmini

10 12 14 18 12 14 16
Referans Analizi Referans Analizi

Sekil 13. Protein orani igin un orneklerinden alinan spektrumlarla SVM yontemiyle
olusturulan ve en iyi sonucu veren model i¢in tahmin grafikleri.

Calismada protein orani i¢in gelistirilen ve basarili bulunan modellerde etkili dalga

boylarini gosteren grafikler PLS yontemi i¢in Sekil 14 ve Sekil 15’de gosterilmistir.
Calismada tane 6rnekleri igin protein oranimin PLS modelinde (FD+SNV+Se¢imsiz)

1200-2400 nm arasindaki tiim bolgenin tanede protein iceriginin tahmininde iligkili oldugu
(Sekil 14), un oOrnekleri igin protein oraninin PLS modelinde en iyi sonu¢ veren
(Se¢imsiz+EMSC+Se¢imsiz) kombinasyonda 1200-2400 nm arasindaki tiim dalga boylari
arasinda model tahmininin etkili oldugu goériilmistiir (Sekil 14, Sekil 15).
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Sekil 14. Protein orani igin tane 6rneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan ve basarili
bulunan PLS modelinde etkili dalga boylarini1 gosteren grafik.
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Sekil 15. Protein orani i¢in un 6rneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan ve basarili
bulunan PLS modelinde etkili dalga boylarini1 gosteren grafik.

Protein oranmin tahminlenmesi i¢in tane Orneklerinden alinan spektrumlar ile
olusturulan SVM modellerinden en basarili bulunan Se¢imsiz+EMSC+GA-PLS modelinde
tarama yapilan araliginda hemen hemen tiim alt bolgelerinde etkili dalga boylarinin oldugu
belirlenmistir (Sekil 16). Bu kombinasyon kullanilarak olusturulan modelde tarama yapilan

aralikta yaklasik 70’in lizerinde dalga boyunun etkili oldugu goézlenmistir.
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Secimsiz+SVN+Se¢imsiz kombinasyonu ile gelistirilen ve SVM yontemi i¢in en
basarili bulunan modelde ise tarama yapilan bolgedeki tiim dalga boylarinin tahminleyici

olarak modele dahil oldugu gozlenmistir (Sekil 17).
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Sekil 16. Protein orani igin tane 6rneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan ve basarili
bulunan SVM modelinde etkili dalga boylarin1 gésteren grafik.
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Sekil 17. Protein orani i¢in un orneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan ve basarili
bulunan SVM modelinde etkili dalga boylarin1 gosteren grafik.

Ibrahim vd. (2018) NIR spektral bolgesinde protein ile iliskili olan dalga boylarinin
1450 nm, 1750 nm, 2070 nm ve 2300 nm oldugunu bildirmistir. Joe ve Gopal (2017)
bugdayda protein iceriginin NIR bdlgesinde yer alan dalga boylar ile iliskini ele alan

arastirmalarinda proteinlerin 850 nm ile 1050 nm arasinda genis bir spektral aralikal iliskili

28



oldugunu bildirmistir. Ayrica arastirmacilar NH ve amid 1l ve amid II kombinasyonlarindan
kaynaklanan yansimanin proteinle ilskili oludgunu ve 1730 nm ve 2057 nm’deki dalga
boylarinin protein igerigi ile baglantili oldugunu bildirilmistir. Ikinci asir1 ton bélgesinde N-
H baglarinin farkli bolgelerdeki hareketine bagli olarak 2148 nm’den 2200 nm’ye akadar
proteinlerle iligkili dalga boylarinin oldugunu rapor edilmistir. Bu tez calismasinda
modelleme teknigi ve 6rnek tipine bagli olarak modele dahil edilen dalga boyu sayisi
degiskenlik gostermistir. Un 6rneklerinde tarama yapilan tiim spektral bolge kullanilirken,
tane Orneklerinde tarama yapilan bdlgenin biiyiik kisminmi temsil edecek sekilde dalga
boyunun modellerde tahminleyici olarak kullanildigi goriilmektedir. Bu durum dogrudan
protein ile iligkili oldugu rapor edilen dalga boylarinin yani sira, kullanilan modelleme
teknigi ve on isleme bagli olarak modele tahminleyici olarak farkli dalga boylarinin da dahil

olabilecegini gostermektedir.

4.3. Gluten Icerigi

Bugdaya 0zgii bir protein ¢esidi olan gluten ekmek kalitesi agisindan Onem
tasimaktadir. Genellikle unun toplam protein igeriginde bir artis varsa gluten igeriginin de
arttig1 kabul edilmektedir (Perten vd., 1992). Un ve tane 6rneklerinin gluten igerigine iliskin
tanimlayict istatistikler Tablo 8’de sunulmustur. Her iki set i¢cin hem oratalama hem de
minimum maksimum degerler benzerlik gostermistir. Literatlirde farkli bugday cesitlerinin
gliten igerikleri genis bir degisim araligina sahiptir. Elgin vd. (2001) yas gluten
degerlendirmesinde %27 nin lizeri yiiksek, %20-27 aras1 orta ve %20 nin alt1 diisiik oran

olarak bildirmislerdir Calismamizda elde edilen gluten degerlerinin yiiksek oldugu

gozlenmistir.
Tablo 8.
Gluten orani i¢in un ve tane setine ait tanimlayici istatistikler.
Un Ornekleri
n Ortalama STD Min Mak
Kalibrasyon 112 30,09 4,54 21 46,6
Dogrulama 48 31,78 3,25 26,7 39,9
Tane Ornekleri
n Ortalama STD Min Mak
Kalibrasyon 85 30,37 3,95 22 46,6
Dogrulama 37 30,91 4,03 22,7 39,9
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Un ve tane orneklerinden alinan spektrumlar ile olusturulan PLS ve SVM modeli
sonuglar1 Tablo 9’da sunulmustur. Calismada gluten oraninin belirlenmesi igin gelistirilen
tahmin modelleri icerisinde en basarili tahmin sonucu veren modellerin 6rnek tipine ve

modelleme teknigine gore farklilik gosterdigi goriilmiistir (Tablo 9).

PLS modelleme teknigi kullanilarak gelistirilen modeller icerisinde en basarili
tahmin sonucu Smoothing+EMSC+GA-PLS kombinasyonundan elde edilmistir. SVM
modelleme yonteminde ise en basarili tahmin sonucu veren model Smoothing+SNV+GA-
PLS olmustur (Tablo 9). Her iki modelleme tekniginde de un 6rneklerinden daha basarili
sonuclar elde edildigi gdzlenmistir. (Tablo 9, Sekil 19, Sekil 21).

Bugdayda gluten iceriginin NIR ile belirlenmesi amaciyla farkli arastirmalar
yapilmistir. Ibrahim vd. (2018) bazi spektral on islemlerin karsilastirildigi ¢alismada en
gluten igerigi igin en yiikske R? degerini veren modeller SG tiirev 6n islemi uygulanan veri
setinden elde edilmistir. Bu sonuglar spektral 6n islem uygulmalarinin gluten igerigini
belirlemeye yonelik NIR tahmin modellerinin basarisinda etkili oldugunu gostermektedir.
Bu ¢alismada da 6n islem uygulamasi ile hem tane hem de un 6rneklerinde modelleme

yontemlerinin basarisi olumlu yonde artmistir (Tablo 9).

Tablo 9.
Un ve tane 6rneklerinde gluten orani i¢in en iyi sonug veren PLS ve SVM modelleri.
PLS
Model RMSEC R%ca RPDca RMSEP R?vai RPDva
Tane Smoothing+tMSC+IPLS 2,01 73,78 1,96 2,49 60,73 1,62
Un  Smoothing+EMSC+GA-PLS 1,09 94,21 4,18 0,99 90,45 3,27
SVM
Model RMSEC R%ca RPDcai RMSEP R?vai RPDve
Tane Segimsiz+SNV-+IPLS 2,11 71,07 1,87 243 62,8 1,66
Un  Smoothing+SNV+GA-PLS 1,26 92,18 3,59 0,91 92,02 3,58
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Sekil 18. Gluten igerigi i¢in tane orneklerinden alinan spektrumlarla PLS yontemiyle

olusturulan ve en iyi sonucu veren model igin tahmin grafikleri.
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Sekil 19. Gluten igerigi i¢in un oOrneklerinden alinan spektrumlarla PLS yontemiyle

olusturulan ve en iyi sonucu veren model i¢in tahmin grafikleri.
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Sekil 20. Gluten igerigi i¢in tane Orneklerinden alinan spektrumlarla SVM yontemiyle

olusturulan ve en iyi sonucu veren model igin tahmin grafikleri.
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Sekil 21. Gluten igerigi i¢in un orneklerinden aliman spektrumlarla SVM yontemiyle
olusturulan ve en iyi sonucu veren model i¢in tahmin grafikleri.

Calismada gluten orani i¢in gelistirilen ve basarili bulunan modellerde etkili dalga

boylarin1 gosteren grafikler PLS yontemi icin Sekil 22 ve Sekil 23’degdsterilmistir.
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Tane Ornekleri i¢in gluten oraninin tespitinde basarili bulunan modelin
(Smoothing+MSC+iIPLS) spektral tarama araligindaki 1500-2100 nm araligindaki iki
bolgede yer alan dalga boylarini tahminleyici olarak kullandig1 goriilmektedir (Sekil 22). Un
orneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan ve basarili bulunan PLS modelinde
(Smoothing+EMSC+GA-PLS) ise 1200-2400 nm araliktaki tarama yapilan hemen her
bolgedeki dalga boylarinin model tahmininde etkili oldugu gézlenmistir (Sekil 23).
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Sekil 22. Gluten igerigi i¢in tane drneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan ve basaril
bulunan PLS modelinde etkili dalga boylarini gésteren grafik.
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Sekil 23. Gluten igerigi i¢cin un orneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan ve basaril
bulunan PLS modelinde etkili dalga boylarini gosteren grafik.
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SVM modelleme tekniginde tane ve un 6rnekleri i¢in basarili bulunan modellerde
etkili olan dalga boylar1 Sekil 24 ve Sekil 25’te sunulmustur. Bu yontem i¢in de tane
orneklerinde Se¢imsiz+SNV+IPLS kombinasyon modelinde 1600-1800 nm ve 1900-2100
nm arasinda yapilan spektral tarama araliginda iki bolgenin tahminlemede etkili oldugu

gozlenmistir. (Sekil 24.)

Deger
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Sekil 24. Gluten igerigi i¢in tane drneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan ve basarili
bulunan SVM modelinde etkili dalga boylarini1 gosteren grafik.

SVM modelleme teknigi ile un 6rneklerinde basarili bulunan Smoothing+SNV+GA-
PLS kombinasyon modelinde 1200 nm ve 2400 nm arasindaki spektral tarama araliginda
daha fazla sayida ve tarama yapilan araliktaki hemen her bdlgedeki dalga boylarinin model

tahmininde etkili oldugu gézlenmistir (Sekil 25).
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Sekil 25. Gluten igerigi icin un orneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan ve basarili
bulunan SVM modelinde etkili dalga boylarin1 gosteren grafik.

Gluten igerigi ekmeklik bugdaymn kalitesi agisindan 6nemli bir 6zelliktir. Diger
birincil kalite bilesenleriyle kiyaslandiginda, bu 6zellikle NIR spektral verisindeki iligkili
olan dalga boylar1 hakkinda sinirli sayida ¢alisma oldugu sdylenebilir. Kahriman ve Egesel
(2011) NIR bolgesindeki 1600-1800 nm arasinda bazi dalga boylarmin gluten orani ile
yiiksek ve pozitif yonde korelasyona sahip oldugunu bildirmistir. Bu tez ¢calismasinda tane
orneklerinden alinan spektrumlarla olusturulan PLS ve SVM modellerinde de bu bolgelerin
etkili oldugu gozlenmistir. Un Orneklerinde ise tarama yapilan spektral araligin hemen
hemen tiim bolgelerini temsil edecek sekilde dalga boylarinin segildigi goriilmiistiir. Bu
sonu¢ da Ornek tipinin (tane veya un) bugdayda gluten igeriginin belirlenmesi amaciyla
olusturulan ve bagarili sonu veren NIR kalibrasyon modellerinde tahminleyici dalga boylar1

secimine etki ettigini ortaya koymaktadir.
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BESINCI BOLUM
SONUC VE ONERILER

Bugday ve bugdaymm un haline geldikten sonraki asamada kalite belirlemesine
yonelik yapilan kimyasal analizler maliyetli ve zaman alicidir. Klasik yontemlere alternatif
bir teknoloji olan yakin kiziltesi (NIR) spektroskopisi drnekler tizerinde fiziksel miidehale
gerektirmemesi, sonucglarin ¢ok kisa siirede elde edilmesini ve ayni anda coklu bilesen
analizi yapilmasi gibi avantajlar saglayabilmektedir. Calisma sonucunda PLS ve SVM
yontemlerine dayali olarak bugday kalitesini ve fiyatlandirmasini etkileyen 3 6zellikle ilgili
toplam 2160 tahmin modeli gelistirilmistir. Bu modellerin yarisi tane dérneklerinden alinan
spektrumlarla diger yarisi ise beyaz un 6rneklerinden alinan spektrumlarla olusturulmustur.
Sonuglarin, spektral 6n islemin, tiirevlerin ve dalga boyu se¢im yontemlerinin model basarisi
tizerinde Onemli etkileri vardir. Kullanilan modelleme teknigine uygun olarak, SVM
modelleme teknigi PLS yontemine gore daha basarili sonuglar vermistir. Calismada ayrica
her iki modelleme tekniginde de kalibrasyon ve dis dogrulama setleri i¢in degerlendirme
parametrelerine gore basarili olan modellerdeki farkliliklar oldugu gozlenmistir. Tiim
degerlendirme istatistikleri birlikte goz Oniine alindiginda, nem oram ig¢in olusturulan
modeller igerisinde en basarili model FD+MSC+Se¢imsiz spektral on islem
kombinasyonundan, protein orani igin olusturulan modeller igerisinde en basarili model
Secimsiz+SNV+Secimsiz  spektral 6n islem kombinasyonundan, gluten orani igin
olusturulan modeller igerisinde en basarili model Smoothing+SNV+GA-PLS spektral 6n
islem kombinasyonundan elde edilmistir.

Tane ve un 6rneklerinden olusturulan modeller karsilastirildiginda protein ve gluten
orani i¢in un Orneklerinden alinan spektrumlar ile olusturulan modellerin tane orneklerine
gore daha basarili sonu¢ verdigi belirlenmistir. Buna karsin nem oraninin tespitinde tane
orneklerinde alinan spektrumlara dayali modellerin daha basarili oldugu saptanmustir.
Bugday tanesi ve Ogiitiilmiis bugday unu 6rneklerinde nem, protein ve gluten tayini igin
Yakin Kizilotesi (NIR) spektroskopi SVM modelleme tekniginin kombine halde
kullanilabilecegini gostermistir.

lleriki calismalarda bugday veya diger tahil iiriinlerinde spektral 6n islem ve dalga
boyu se¢cim yontemlerinin kullanilmasi ile klasik modellere gore daha basarili sonug veren

NIR kalibrasyonlariin gelistirilebilecegi anlagilmstir.
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EKLER

Ek-1: Nem igeriginin PLS modelleme teknigi ile tane 6rneklerinden alinan spektral verilerle tahmini i¢in olusturulan model

sonuglari

Tiirev oi DSM RMSEC | R%a | RPDca | RMSEP | R¥al RPDval
Secimsiz Segimsiz Secimsiz 0,40 92,29 3,62 0,38 88,58 3,00
Se¢imsiz Se¢imsiz VIP 0,50 88,17 | 2,92 0,49 81,19 2,34
Secimsiz Segimsiz SR 1,41 515 1,03 1,04 15,16 1,10
Se¢imsiz Se¢imsiz sMC 1,44 1,05 1,01 1,11 3,86 1,03
Segimsiz Segimsiz mRMR 0,39 92,53 | 3,68 0,43 85,83 2,69
Segimsiz Segimsiz iPLS 0,37 93,44 | 3,93 0,39 87,86 2,91
Se¢imsiz Se¢imsiz GA-PLS 0,42 91,38 | 3,43 0,40 87,59 2,88
Segimsiz Segimsiz IPW-PLS | 0,46 89,94 | 3,17 0,51 80,04 2,27
Secimsiz Se¢imsiz UVE-PLS | 1,43 1,58 1,01 1,09 6,64 1,05
Secimsiz SNV Secimsiz 0,42 91,72 3,50 0,36 89,75 3,17
Secimsiz SNV VIP 0,41 92,02 | 3,56 0,45 83,84 2,52
Secimsiz SNV SR 0,41 92,07 | 3,57 0,37 89,3 3,1
Segimsiz SNV sMC 0,42 91,64 | 3,48 0,38 88,41 2,98
Secimsiz SNV mRMR 0,42 91,66 | 3,48 0,37 89,4 3,11
Segimsiz SNV iPLS 0,4 92,26 | 3,62 0,36 90,11 3,22
Secimsiz SNV GA-PLS 0,43 91,11 | 3,37 0,37 89,32 3,1
Segimsiz SNV IPW-PLS | 0,33 94,74 | 4,39 0,5 80,47 2,29
Segimsiz SNV UVE-PLS | 0,8 69,29 | 1,82 0,74 57,33 1,55
Sec¢imsiz MSC Sec¢imsiz 0,42 91,7 3,49 0,36 89,76 3,17
Segimsiz MSC VIP 0,41 91,82 | 3,52 0,44 84,51 2,58
Sec¢imsiz MSC SR 1,33 15,36 | 1,09 1,08 8,75 1,06
Sec¢imsiz MSC sMC 1,39 7,71 1,05 1,11 4,41 1,04
Segimsiz MSC mRMR 0,42 91,61 | 347 0,37 89,51 3,13
Segimsiz MSC iPLS 0,35 94,04 | 4,12 0,37 89,53 3,13
Sec¢imsiz MSC GA-PLS 0,41 92,09 | 3,58 0,37 89,36 3,11
Segimsiz MSC IPW-PLS | 0,53 86,65 | 2,75 0,46 83,69 2,51
Segimsiz MSC UVE-PLS | 1,21 30,12 | 1,2 0,96 27,21 1,19
Sec¢imsiz EMSC Sec¢imsiz 0,44 90,88 | 3,33 0,37 89,13 3,07
Sec¢imsiz EMSC VIP 0,43 90,98 | 3,35 0,33 91,37 3,45
Secimsiz EMSC SR 0,99 52,95 | 1,47 0,84 45,42 1,37
Sec¢imsiz EMSC sMC 0,95 56,63 | 1,53 0,65 66,46 1,75
Secgimsiz EMSC mRMR 0,43 91,18 | 3,39 0,37 89,15 3,08
Segimsiz EMSC iPLS 0,43 91,15 | 3,38 0,36 89,8 3,17
Segimsiz EMSC GA-PLS 0,42 91,42 | 3,43 0,37 89,42 3,12
Secgimsiz EMSC IPW-PLS | 0,38 93,03 | 3,81 0,36 89,61 3,15
Secgimsiz EMSC UVE-PLS | 0,71 75,66 | 2,04 0,56 75,49 2,05
Segimsiz Baseline, poly | Secimsiz 0,43 91,1 3,37 0,38 88,44 2,98
Sec¢imsiz Baseline, poly | VIP 0,42 91,49 | 345 0,49 81,4 2,35
Sec¢imsiz Baseline, poly | SR 0,61 82,03 | 2,37 0,55 76,01 2,07




Se¢imsiz Baseline, poly | sMC 0,44 90,64 | 3,29 0,6 71,44 19

Segimsiz Baseline, poly | mRMR 0,44 90,61 | 3,28 0,38 88,64 3,01
Segimsiz Baseline, poly | iPLS 0,42 91,61 | 3,47 0,41 86,66 2,78
Se¢imsiz Baseline, poly | GA-PLS 0,44 90,85 | 3,33 0,41 86,6 2,77
Se¢imsiz Baseline, poly | IPW-PLS | 0,44 90,54 | 3,27 0,4 87,19 2,83
Se¢imsiz Baseline, poly | UVE-PLS | 1,14 37,79 1,28 1,04 15,26 1,1

First Se¢imsiz Se¢imsiz 0,2 98,1 7,31 0,41 86,61 2,77
First Se¢imsiz VIP 0,34 94,32 | 4,22 0,43 85,83 2,69
First Segimsiz SR 0,74 7358 | 1,96 0,68 64,12 1,69
First Segimsiz sMC 0,35 94,26 | 4,2 0,51 79,66 2,25
First Se¢imsiz mMRMR 0,22 97,73 | 6,67 0,43 85,29 2,64
First Sec¢imsiz iPLS 0,25 96,93 | 5,74 0,38 88,98 3,05
First Segimsiz GA-PLS 0,42 91,39 | 343 0,35 90,34 3,26
First Sec¢imsiz IPW-PLS | 0,43 91,23 |34 0,38 88,63 3,01
First Sec¢imsiz UVE-PLS | 0,9 60,91 | 1,61 1,23 -17,64 0,93
First SNV Se¢imsiz | 0,19 98,23 | 7,56 0,4 87,21 2,83
First SNV VIP 0,29 95,87 | 4,95 0,44 85,13 2,63
First SNV SR 0,77 7156 | 1,89 0,7 61,84 1,64
First SNV sMC 0,41 91,86 | 3,53 0,38 88,49 2,99
First SNV mRMR 0,2 98,16 | 7,42 0,44 84,97 2,62
First SNV iPLS 0,36 93,8 4,04 0,41 87,08 2,82
First SNV GA-PLS 0,32 95,1 4,54 0,38 88,53 2,99
First SNV IPW-PLS | 0,3 95,62 | 481 0,43 85,33 2,65
First SNV UVE-PLS | 0,6 8254 | 241 0,45 84,37 2,56
First MSC Se¢imsiz 0,19 98,21 | 7,53 0,4 87,24 2,84
First MSC VIP 0,33 94,77 | 44 0,44 85,14 2,63
First MSC SR 0,62 81,44 | 2,34 0,44 85,18 2,63
First MSC sMC 0,39 92,56 | 3,69 0,54 77,41 2,13
First MSC mMRMR 0,16 98,81 | 9,22 0,44 84,79 2,6

First MSC iPLS 0,39 92,63 | 3,71 0,34 90,86 3,35
First MSC GA-PLS 0,36 93,63 | 3,98 0,34 91,15 3,41
First MSC IPW-PLS | 0,3 9558 | 4,79 0,43 85,69 2,68
First MSC UVE-PLS | 0,88 63,12 1,66 0,65 66,59 1,75
First EMSC Se¢imsiz 0,19 98,27 | 7,64 0,4 87,35 2,85
First EMSC VIP 0,35 94,09 4,14 0,41 86,72 2,78
First EMSC SR 0,74 73,8 1,97 0,56 75,07 2,03
First EMSC sMC 0,47 89,32 | 3,08 0,61 71,12 1,89
First EMSC mRMR 0,16 98,71 | 8,85 0,45 83,83 2,52
First EMSC iPLS 0,31 9547 | 4,73 0,33 91,23 3,42
First EMSC GA-PLS 0,41 91,95 | 3,55 0,37 89,07 3,07
First EMSC IPW-PLS | 0,42 91,37 | 3,42 0,33 91,65 3,51
First EMSC UVE-PLS | 0,48 89,01 | 3,03 0,44 84,81 2,60




First Baseline, poly | Secimsiz 0,18 98,50 8,21 0,46 83,43 2,49
First Baseline, poly | VIP 0,37 93,31 | 3,89 0,44 85,17 2,63
First Baseline, poly | SR 1,28 21,43 | 1,13 1,05 12,98 1,09
First Baseline, poly | sMC 0,88 62,89 1,65 1,24 -20,11 0,93
First Baseline, poly | mRMR 0,18 98,41 7,97 0,46 83,24 2,48
First Baseline, poly | iPLS 0,29 95,91 | 4,97 0,40 87,73 2,89
First Baseline, poly | GA-PLS 0,42 91,71 | 3,49 0,43 85,82 2,69
First Baseline, poly | IPW-PLS | 0,37 93,36 | 3,90 0,71 60,67 1,62
First Baseline, poly | UVE-PLS | 1,15 36,21 | 1,26 0,89 37,65 1,28
Second Se¢imsiz Se¢imsiz 0,12 99,34 | 12,36 0,67 64,40 1,70
Second Se¢imsiz VIP 0,28 96,19 | 5,15 0,80 50,40 1,44
Second Seg¢imsiz SR 1,06 45,63 | 1,36 1,04 14,67 1,10
Second Secimsiz sMC 0,59 8352 | 248 1,19 -9,87 0,97
Second Segimsiz mRMR 0,13 99,19 | 11,20 0,76 54,38 1,50
Second Segimsiz iPLS 0,19 98,25 | 7,60 0,47 83,05 2,46
Second Secimsiz GA-PLS 0,30 95,79 | 4,90 0,79 51,65 1,46
Second Segimsiz IPW-PLS | 0,24 97,27 | 6,08 0,64 68,01 1,79
Second Se¢imsiz UVE-PLS | 0,86 64,16 | 1,68 1,02 17,93 1,12
Second SNV Se¢imsiz | 0,10 99,49 | 14,14 0,69 62,95 1,67
Second SNV VIP 0,31 95,25 | 4,61 0,84 44,57 1,36
Second SNV SR 1,01 50,88 | 1,44 1,09 6,50 1,05
Second SNV sMC 0,23 97,38 | 6,22 1,15 -3,02 1,00
Second SNV mMRMR 0,11 99,38 | 12,79 0,66 65,53 1,73
Second SNV iPLS 0,26 96,76 | 5,59 0,46 83,34 2,48
Second SNV GA-PLS 0,32 95,09 | 4,54 0,82 47,28 1,40
Second SNV IPW-PLS | 0,33 94,65 | 4,35 0,64 67,71 1,78
Second SNV UVE-PLS | 0,95 57,10 | 1,54 1,24 -19,68 0,93
Second MSC Se¢imsiz | 0,10 99,49 | 14,03 0,65 66,65 1,76
Second MSC VIP 0,30 9554 | 4,76 0,80 49,46 1,43
Second MSC SR 0,96 55,71 1,51 0,96 28,40 1,20
Second MSC sMC 0,64 80,10 | 2,25 1,01 20,87 1,14
Second MSC mRMR 0,12 99,36 | 12,53 0,64 67,85 1,79
Second MSC iPLS 0,22 97,66 | 6,57 0,45 84,43 2,57
Second MSC GA-PLS 0,29 95,95 | 5,00 0,81 49,08 1,42
Second MSC IPW-PLS | 0,29 96,04 | 5,05 0,64 68,00 1,79
Second MSC UVE-PLS | 1,28 21,29 1,13 1,06 11,27 1,08
Second EMSC Se¢imsiz 0,10 99,48 | 14,02 0,65 66,63 1,75
Second EMSC VIP 0,31 95,46 | 4,72 0,81 49,09 1,42
Second EMSC SR 0,96 55,57 1,51 0,98 24,93 1,17
Second EMSC sMC 0,63 81,19 | 2,32 1,03 16,41 1,11
Second EMSC mMRMR 0,12 99,36 | 12,61 0,66 66,04 1,74
Second EMSC iPLS 0,2 98,07 | 7,24 0,44 84,71 2,59




Second EMSC GA-PLS 0,33 94,67 | 4,36 0,94 30,8 1,22
Second EMSC IPW-PLS | 0,27 96,39 | 5,29 0,64 68,11 1,8

Second EMSC UVE-PLS | 1,02 49,92 | 1,42 0,98 25,56 1,18
Second Baseline, poly | Secimsiz 0,21 97,9 6,95 0,72 59,91 1,6

Second Baseline, poly | VIP 0,34 94,52 4,3 0,76 55,25 1,52
Second Baseline, poly | SR 1,39 6,79 1,04 1,23 -18,46 0,93
Second Baseline, poly | sMC 1,40 5,86 1,04 1,16 -5,07 0,99
Second Baseline, poly | mRMR 0,23 97,38 6,22 0,77 53,04 1,48
Second Baseline, poly | iPLS 0,22 97,63 | 6,54 0,46 83,21 2,47
Second Baseline, poly | GA-PLS 0,37 93,28 | 3,88 0,95 30,14 1,21
Second Baseline, poly | IPW-PLS | 0,35 94,18 4,17 0,75 55,57 1,52
Second Baseline, poly | UVE-PLS | 1,38 8,50 1,05 1,20 -13,19 0,95
Smoothing Seg¢imsiz Segimsiz 0,40 92,22 | 3,61 0,38 88,51 2,99
Smoothing Sec¢imsiz VIP 0,49 88,48 | 2,96 0,47 82,65 2,43
Smoothing Se¢imsiz SR 1,41 5,13 1,03 1,04 15,12 1,10
Smoothing Secimsiz sMC 1,44 1,05 1,01 1,11 3,86 1,03
Smoothing Segimsiz mRMR 0,40 92,43 | 3,66 0,42 86,02 2,71
Smoothing Se¢imsiz iPLS 0,38 93,25 | 3,87 0,42 86,10 2,72
Smoothing Sec¢imsiz GA-PLS 0,41 9191 | 354 0,39 88,06 2,93
Smoothing Secimsiz IPW-PLS | 0,46 89,86 | 3,16 0,50 80,12 2,27
Smoothing Secimsiz UVE-PLS | 1,28 20,97 1,13 1,01 20,01 1,13
Smoothing SNV Se¢imsiz | 0,42 91,68 | 3,49 0,36 89,72 3,16
Smoothing SNV VIP 0,44 90,55 | 3,27 0,40 87,72 2,89
Smoothing SNV SR 0,41 92,03 | 3,56 0,37 89,31 3,10
Smoothing SNV sMC 0,43 90,97 | 3,35 0,37 89,05 3,06
Smoothing SNV mMRMR 0,42 91,59 | 3,47 0,37 89,34 3,10
Smoothing SNV iPLS 0,44 90,86 | 3,33 0,42 86,42 2,75
Smoothing SNV GA-PLS 0,40 92,21 | 3,60 0,37 89,03 3,06
Smoothing SNV IPW-PLS | 0,51 87,76 | 2,88 0,44 85,17 2,63
Smoothing SNV UVE-PLS | 1,38 8,81 1,05 1,12 1,34 1,02
Smoothing MSC Secimsiz 0,42 91,67 | 3,49 0,36 89,72 3,16
Smoothing MSC VIP 0,45 90,44 | 3,25 0,39 87,89 2,91
Smoothing MSC SR 1,34 14,01 1,08 1,08 8,87 1,06
Smoothing MSC sMC 1,39 7,70 1,05 1,11 3,63 1,03
Smoothing MSC mMRMR 0,42 91,60 | 3,47 0,37 89,36 3,11
Smoothing MSC iPLS 0,36 93,81 | 4,04 0,36 89,94 3,20
Smoothing MSC GA-PLS 0,41 91,94 | 354 0,37 89,53 3,13
Smoothing MSC IPW-PLS | 0,51 87,73 | 2,87 0,44 85,07 2,62
Smoothing MSC UVE-PLS | 1,24 25,85 1,17 1,12 2,10 1,02
Smoothing EMSC Se¢imsiz 0,44 90,82 | 3,32 0,38 88,93 3,05
Smoothing EMSC VIP 0,40 92,35 | 3,64 0,37 89,44 3,12
Smoothing EMSC SR 0,99 53,45 | 1,47 0,83 45,61 1,37




Smoothing EMSC sMC 0,99 53,21 1,47 0,68 63,82 1,69
Smoothing EMSC mMRMR 0,43 91,14 | 3,38 0,38 88,78 3,03
Smoothing EMSC iPLS 0,44 90,53 | 3,27 0,33 91,32 3,44
Smoothing EMSC GA-PLS 0,44 90,60 | 3,28 0,39 88,37 2,97
Smoothing EMSC IPW-PLS | 0,39 92,63 | 3,70 0,36 89,78 3,17
Smoothing EMSC UVE-PLS | 0,60 82,53 | 241 0,70 61,70 1,64
Smoothing Baseline, poly | Secimsiz 0,43 91,04 | 3,36 0,39 88,07 2,94
Smoothing Baseline, poly | VIP 0,43 91,04 3,36 0,39 88,07 2,94
Smoothing Baseline, poly | SR 0,62 81,43 | 2,33 0,47 82,64 2,43
Smoothing Baseline, poly | sMC 0,46 89,93 | 3,17 0,57 74,60 2,01
Smoothing Baseline, poly | mRMR 0,44 90,57 3,28 0,38 88,63 3,01
Smoothing Baseline, poly | iPLS 0,48 88,91 | 3,02 0,53 77,82 2,15
Smoothing Baseline, poly | GA-PLS 0,36 93,63 | 3,99 0,45 84,22 2,55
Smoothing Baseline, poly | IPW-PLS | 0,48 89,01 | 3,03 0,45 83,87 2,52
Smoothing Baseline, poly | UVE-PLS | 1,41 4,32 1,03 1,08 8,64 1,06

OI: Onislem, DSM: Dalga boyu secim yéntemi.

Ek-2: Nem igeriginin SVM modelleme teknigi ile tane 6rneklerinden alinan spektral verilerle tahmini i¢in olusturulan
model sonuglari

Tiirev ol DSM RMSEC | R%cal RPDcal RMSEP R2val RPDval
Se¢imsiz Se¢imsiz Se¢imsiz 0,39 92,73 3,73 0,43 85,59 2,67
Secimsiz Secimsiz VIP 0,50 88,19 2,93 0,48 81,74 2,37
Secimsiz Segimsiz SR 1,42 3,29 1,02 1,05 14,42 1,10
Secimsiz Sec¢imsiz sMC 1,45 -0,60 1,00 1,13 -0,61 1,01
Secimsiz Segimsiz mRMR 0,41 91,85 3,62 0,46 83,58 2,50
Secimsiz Sec¢imsiz iPLS 0,42 91,39 3,43 0,37 89,34 3,10
Se¢imsiz Secimsiz GA-PLS 0,50 87,98 2,90 0,47 82,92 2,45
Secimsiz Sec¢imsiz IPW-PLS | 0,67 78,37 2,16 0,53 78,24 2,17
Secimsiz Sec¢imsiz UVE-PLS | 1,43 1,80 1,02 1,09 7,52 1,05
Secimsiz SNV Secimsiz 0,14 99,11 10,66 0,41 86,79 2,79
Secimsiz SNV VIP 0,35 94,13 4,15 0,44 84,55 2,58
Secimsiz SNV SR 0,14 99,08 10,49 0,42 86,35 2,74
Secimsiz SNV sMC 0,52 87,17 2,81 0,38 88,53 2,99
Secimsiz SNV mRMR 0,17 98,67 8,71 0,42 86,02 2,71
Secimsiz SNV iPLS 0,31 95,44 4,71 0,36 89,70 3,16
Secimsiz SNV GA-PLS 0,35 93,96 4,09 0,39 87,81 2,90
Secimsiz SNV IPW-PLS | 0,45 90,26 3,22 0,48 82,29 2,41
Secimsiz SNV UVE-PLS | 1,42 3,78 1,03 1,12 2,42 1,03
Se¢imsiz MSC Se¢imsiz 0,14 99,11 10,66 0,41 86,82 2,79
Secimsiz MSC VIP 0,35 94,21 4,18 0,44 85,07 2,62
Secimsiz MSC SR 1,34 13,49 1,08 1,11 4,46 1,04
Secimsiz MSC sMC 1,42 3,70 1,03 1,11 2,90 1,03

\



Secimsiz MSC mRMR 0,16 98,70 8,83 0,42 86,20 2,73
Se¢imsiz MSC iPLS 0,31 95,50 4,74 0,37 89,54 3,13
Se¢imsiz MSC GA-PLS 0,36 93,66 4,00 0,39 88,40 2,98
Secimsiz MSC IPW-PLS | 0,44 90,59 3,28 0,47 82,73 2,44
Secimsiz MSC UVE-PLS | 0,99 53,02 1,47 1,02 19,14 1,13
Se¢imsiz EMSC Se¢imsiz 0,06 99,83 24,66 0,37 89,35 3,11
Se¢imsiz EMSC VIP 0,34 94,47 4,28 0,40 87,55 2,87
Secimsiz EMSC SR 1,03 48,94 1,41 0,85 43,41 1,35
Se¢imsiz EMSC sMC 0,96 55,48 1,51 0,67 64,59 1,70
Se¢imsiz EMSC mMRMR 0,11 99,37 12,70 0,38 88,50 2,99
Secimsiz EMSC iPLS 0,28 96,33 5,25 0,39 88,36 2,97
Secimsiz EMSC GA-PLS 0,33 94,72 4,38 0,36 89,60 3,14
Se¢imsiz EMSC IPW-PLS | 0,34 94,51 4,29 0,37 89,49 3,13
Se¢imsiz EMSC UVE-PLS | 0,89 61,62 1,62 0,82 47,48 1,40
Se¢imsiz Baseline, Se¢imsiz 0,01 99,99 100,12 0,62 69,72 1,84
Se¢imsiz gc;ls)(/eline, VIP 0,43 91,17 3,39 0,45 83,95 2,53
Se¢imsiz FI)B(.;;\Is)(/eline, SR 0,62 81,64 2,35 0,56 75,28 2,04
Se¢imsiz FI;(;ll's)(/eline, sMC 0,36 93,79 4,04 0,64 68,07 1,79
Se¢imsiz gzls)éline, mRMR 0,01 99,99 99,61 0,65 67,42 1,78
Se¢imsiz FI;(?':\Is)(/eline, iPLS 0,19 98,34 7,80 0,62 69,71 1,84
Se¢imsiz g(;ls);line, GA-PLS 0,32 95,18 4,58 0,45 84,11 2,54
Secimsiz gc;ls){eline, IPW-PLS | 0,48 89,04 3,04 0,41 86,54 2,76
Se¢imsiz I[I_;;?:lls)gline, UVE-PLS | 0,66 79,14 2,20 0,61 71,02 1,88
First gzgmsiz Se¢imsiz 0,01 99,99 99,75 0,39 87,84 2,91
First Secimsiz VIP 0,23 97,56 6,43 0,53 77,80 2,15
First Secimsiz SR 0,75 73,12 1,94 0,69 63,20 1,67
First Secimsiz sMC 0,29 95,95 5,00 0,42 85,99 2,71
First Secimsiz mMRMR 0,01 99,99 100,48 0,42 86,20 2,73
First Secimsiz iPLS 0,03 99,96 51,58 0,61 71,29 1,89
First Secimsiz GA-PLS 0,09 99,57 15,42 0,70 61,81 1,64
First Secimsiz IPW-PLS | 0,17 98,66 8,68 0,50 80,72 2,31
First Secimsiz UVE-PLS | 1,21 29,69 1,20 1,09 7,09 1,05
First SNV Secimsiz | 0,01 99,99 100,21 0,33 91,62 3,50
First SNV VIP 0,13 99,18 11,13 0,55 76,56 2,09
First SNV SR 0,78 71,18 1,87 0,70 62,17 1,65
First SNV sMC 0,39 92,83 3,76 0,50 80,83 2,32
First SNV mRMR 0,01 99,99 100,58 0,37 89,54 3,13
First SNV iPLS 0,01 99,99 99,21 0,44 84,52 2,58
First SNV GA-PLS 0,02 99,99 86,47 0,71 60,61 1,62

VI




First SNV IPW-PLS | 0,13 99,17 11,04 0,55 76,34 2,08
First SNV UVE-PLS | 0,53 86,63 2,75 0,43 85,38 2,65
First MSC Secimsiz 0,01 99,99 99,92 0,33 91,64 3,51
First MSC VIP 0,10 99,47 13,84 0,59 72,48 1,93
First MSC SR 0,64 80,49 2,28 0,44 84,54 2,58
First MSC sMC 0,33 94,87 4,44 0,39 87,89 2,91
First MSC mRMR 0,01 99,99 99,97 0,34 91,20 3,42
First MSC iPLS 0,01 99,99 98,82 0,60 71,71 1,91
First MSC GA-PLS 0,01 99,99 99,10 0,74 57,33 1,55
First MSC IPW-PLS | 0,13 99,15 10,92 0,55 76,64 2,10
First MSC UVE-PLS | 0,37 93,48 3,94 0,51 79,32 2,23
First EMSC Secimsiz 0,01 99,99 99,46 0,35 90,48 3,29
First EMSC VIP 0,14 99,08 10,48 0,53 77,78 2,15
First EMSC SR 0,74 73,80 1,97 0,57 74,70 2,02
First EMSC sMC 0,40 92,27 3,62 0,65 66,79 1,76
First EMSC MRMR 0,01 99,99 98,63 0,40 87,62 2,88
First EMSC iPLS 0,01 99,99 99,50 0,43 85,34 2,65
First EMSC GA-PLS 0,01 99,99 99,96 0,70 61,19 1,63
First EMSC IPW-PLS | 0,11 99,40 12,96 0,64 68,32 1,80
First EMSC UVE-PLS | 0,76 72,56 1,92 0,65 67,17 1,77
First Baseline, Secimsiz 0,01 99,99 100,30 0,49 81,48 2,36
First E(;L)gline, VIP 0,23 97,53 6,40 0,54 77,39 2,13
First ICI;(;ll's)(/eline, SR 1,32 17,00 1,10 1,02 18,81 1,13
First gc;ls)gline, sMC 0,86 64,25 1,68 1,26 -23,24 091
First I[IEJ’;(;'tIS)inne, mRMR 0,01 99,99 98,82 0,52 78,52 2,19
First ICI;(;ll's)(/eline, iPLS 0,09 99,61 16,19 0,64 68,20 1,80
First FI;’ac;lls)(/eline, GA-PLS 0,22 97,69 6,62 0,66 65,89 1,74
First I[IEJ’;(;'tIS)inne, IPW-PLS | 0,10 99,51 14,37 0,72 59,40 1,59
First ICI;(;ll's)(/eline, UVE-PLS | 1,00 51,83 1,45 1,05 14,56 1,10
Second gzgmsiz Secimsiz 0,01 99,99 100,52 0,57 74,94 2,03
Second Sec¢imsiz VIP 0,01 99,99 99,40 0,66 66,42 1,75
Second Seg¢imsiz SR 1,07 45,22 1,36 1,01 20,78 1,14
Second Seg¢imsiz sMC 0,50 88,10 2,92 1,18 -8,28 0,97
Second Sec¢imsiz mMRMR 0,01 99,99 101,65 0,61 70,89 1,88
Second Seg¢imsiz iPLS 0,01 99,99 99,94 0,53 77,68 2,15
Second Seg¢imsiz GA-PLS 0,01 99,99 100,35 0,65 67,23 1,77
Second Sec¢imsiz IPW-PLS | 0,01 99,99 98,60 0,80 49,67 1,43
Second Sec¢imsiz UVE-PLS | 1,18 33,20 1,23 1,09 7,03 1,05
Second SNV Secimsiz 0,01 99,99 100,44 0,53 78,19 2,17

Vi




Second SNV VIP 0,09 99,60 15,85 0,92 33,09 1,24
Second SNV SR 1,03 49,49 1,42 1,04 14,98 11
Second SNV sMC 0,01 99,99 99,05 0,88 39,78 1,31
Second SNV mRMR 0,01 99,99 99,78 0,56 75,78 2,06
Second SNV iPLS 0,01 99,99 99,04 0,47 82,82 2,45
Second SNV GA-PLS 0,01 99,99 98,77 1,24 -19,67 0,93
Second SNV IPW-PLS | 0,01 99,99 98,89 0,63 68,82 1,82
Second SNV UVE-PLS | 1,25 25,01 1,16 1,19 -10,73 0,96
Second MSC Secimsiz 0,01 99,99 99,25 0,5 80,08 2,27
Second MSC VIP 0,01 99,99 98,47 0,94 31,26 1,22
Second MSC SR 0,96 55,39 1,51 0,94 31 1,22
Second MSC sMC 0,62 81,55 2,34 1,05 13,12 1,09
Second MSC mRMR 0,01 99,99 101,23 0,51 79,70 2,25
Second MSC iPLS 0,01 99,99 99,24 0,44 85,09 2,63
Second MSC GA-PLS 0,01 99,99 98,60 0,99 23,58 1,16
Second MSC IPW-PLS | 0,01 99,99 98,33 0,61 70,97 1,88
Second MSC UVE-PLS | 1,01 51,28 1,44 0,92 33,88 1,25
Second EMSC Secimsiz 0,01 99,99 100,11 0,50 80,12 2,27
Second EMSC VIP 0,01 99,99 99,80 0,96 28,43 1,20
Second EMSC SR 0,97 54,83 1,50 0,94 31,24 1,22
Second EMSC sMC 0,63 81,08 2,31 0,96 27,50 1,19
Second EMSC mMRMR 0,01 99,99 100,1 0,53 78,42 2,18
Second EMSC iPLS 0,01 99,99 99,45 0,44 85,04 2,62
Second EMSC GA-PLS 0,01 99,99 98,47 1,01 19,69 1,13
Second EMSC IPW-PLS | 0,01 99,99 99,21 0,66 66 1,74
Second EMSC UVE-PLS | 1,24 25,87 1,17 1,08 8,26 1,06
Second Baseline, Secimsiz 0,01 99,99 99,44 0,73 58,49 1,57
Second E(;L);Iine, VIP 0,01 99,99 99,91 0,92 34,12 1,25
Second FIg’f;ll's)(leline, SR 1,42 3,11 1,02 1,17 1,97 0,98
Second FI;’;(z;ls)gline, sMC 1,41 5,2 1,03 1,15 -2,61 1
Second E(;L);Iine, mMRMR 0,01 99,99 99,81 0,76 54,83 1,51
Second FI;CZZIIS)ZEIine, iPLS 0,01 99,99 99,78 0,54 76,90 2,11
Second FIE]%C{):IIS)éIine, GA-PLS 0,17 98,60 8,49 1,07 10,93 1,07
Second E?ils)éline, IPW-PLS | 0,01 99,99 99,05 0,91 34,70 1,25
Second FI;CZZIIS)ZEIine, UVE-PLS | 1,34 13,82 1,08 1,21 -14,07 0,95
Smoothing gzgmsiz Secimsiz 0,39 92,65 3,71 0,43 85,32 2,65
Smoothing Sec¢imsiz VIP 0,50 87,92 2,89 0,49 81,15 2,34
Smoothing Sec¢imsiz SR 1,42 3,30 1,02 1,05 14,45 1,10
Smoothing Seg¢imsiz sMC 1,45 -0,61 1,00 1,13 -0,63 1,01
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Smoothing Se¢imsiz mRMR 0,42 91,65 3,48 0,47 83,04 2,46
Smoothing Secimsiz iPLS 0,67 78,54 2,17 0,59 72,95 1,95
Smoothing Secimsiz GA-PLS 0,48 88,85 3,01 0,46 83,1 2,47
Smoothing Se¢imsiz IPW-PLS | 0,67 78,32 2,16 0,53 78,23 2,17
Smoothing Se¢imsiz UVE-PLS | 1,42 3,42 1,02 1,06 12,79 1,09
Smoothing SNV Se¢imsiz | 0,2 98,12 7,33 0,43 85,35 2,65
Smoothing SNV VIP 0,41 91,91 3,54 0,44 84,58 2,58
Smoothing SNV SR 0,21 97,93 6,99 0,44 85,19 2,63
Smoothing SNV sMC 0,53 86,59 2,75 0,38 88,59 3

Smoothing SNV mRMR 0,23 97,41 6,25 0,43 85,51 2,66
Smoothing SNV iPLS 0,33 94,78 4,4 0,36 90,05 3,21
Smoothing SNV GA-PLS 0,37 93,38 391 0,39 88,21 2,95
Smoothing SNV IPW-PLS | 0,48 88,82 3,01 0,46 83,73 2,51
Smoothing SNV UVE-PLS | 1,33 15,38 1,09 1,06 11,64 1,08
Smoothing MSC Se¢imsiz | 0,20 98,13 7,35 0,43 85,44 2,66
Smoothing MSC VIP 0,41 91,96 3,55 0,45 84,50 2,58
Smoothing MSC SR 1,35 12,23 1,07 111 4,28 1,04
Smoothing MSC sMC 1,42 3,45 1,02 1,12 2,12 1,02
Smoothing MSC mMRMR 0,23 97,37 6,20 0,43 85,40 2,65
Smoothing MSC iPLS 0,33 94,80 4,41 0,36 89,77 3,17
Smoothing MSC GA-PLS 0,36 93,63 3,99 0,37 89,04 3,06
Smoothing MSC IPW-PLS | 0,48 88,85 3,01 0,45 83,88 2,53
Smoothing MSC UVE-PLS | 1,35 12,47 1,08 1,10 4,67 1,04
Smoothing EMSC Se¢imsiz 0,16 98,78 9,11 0,46 83,78 2,52
Smoothing EMSC VIP 0,37 93,27 3,88 0,39 88,37 2,97
Smoothing EMSC SR 1,03 49,13 141 0,85 43,51 1,35
Smoothing EMSC sMC 1,02 50,25 1,43 0,72 59,06 1,58
Smoothing EMSC mRMR 0,21 97,95 7,03 0,45 84,50 2,58
Smoothing EMSC iPLS 0,30 95,72 4,86 0,38 88,50 2,99
Smoothing EMSC GA-PLS 0,37 93,51 3,95 0,39 88,17 2,95
Smoothing EMSC IPW-PLS | 0,38 93,08 3,82 0,35 90,58 3,30
Smoothing EMSC UVE-PLS | 1,02 49,90 1,42 0,86 42,19 1,33
Smoothing Baseline, Se¢imsiz 0,16 98,80 9,17 0,62 70,01 1,85
Smoothing FI;czlls):aline, VIP 0,44 90,82 3,32 0,45 84,20 2,55
Smoothing FIE];(’):IIS)éIine, SR 0,62 81,39 2,33 0,47 82,49 2,42
Smoothing FI;E(zalls)éline, sMC 0,42 91,38 3,43 0,50 80,30 2,28
Smoothing FI;czlls):aline, mRMR 0,16 98,70 8,84 0,65 66,54 1,75
Smoothing FIE];(’):IIS)éIine, iPLS 0,26 96,72 5,55 0,45 83,82 2,52
Smoothing FI;E(;I:s)éline, GA-PLS 0,32 95,08 4,54 0,42 86,05 2,71
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Smoothing Baseline, IPW-PLS | 0,48 89,15 3,05 0,41 87,10 2,82
poly

Smoothing Baseline, UVE-PLS | 0,63 80,97 2,31 0,45 84,43 2,57
poly

OI: On islem, DSM: Dalga boyu se¢im yéntemi.

Ek-3: Protein i¢eriginin PLS modelleme teknigi ile tane 6rneklerinden alinan spektral verilerle tahmini igin olusturulan

model sonuglari

Tiirev oi DSM RMSEC | Réca RPDcal RMSEP | R¥val RPDval
Secimsiz Segimsiz Se¢imsiz 0,78 77,05 2,10 1,30 47,73 1,40
Se¢imsiz Se¢imsiz VIP 1,17 48,86 1,41 1,84 -3,96 0,99
Secimsiz Segimsiz SR 1,48 17,33 1,11 1,73 8,49 1,06
Se¢imsiz Se¢imsiz sMC 1,52 13,17 1,08 1,76 4,94 1,04
Secimsiz Segimsiz mRMR 0,84 73,66 1,96 1,37 41,96 1,33
Secimsiz Secimsiz iPLS 0,75 78,92 2,19 1,22 54,61 1,50
Se¢imsiz Se¢imsiz GA-PLS 0,82 74,72 2,00 1,41 38,92 1,30
Secimsiz Secimsiz IPW-PLS 0,88 70,92 1,87 1,45 35,77 1,26
Secimsiz Secimsiz UVE-PLS | 1,38 28,87 1,19 1,74 7,10 1,05
Secimsiz SNV Se¢imsiz 0,80 75,94 2,05 1,23 53,82 1,49
Secimsiz SNV VIP 0,96 65,3 1,71 1,49 32,23 1,23
Secimsiz SNV SR 0,81 75,09 2,02 1,25 52,32 1,47
Secimsiz SNV sMC 0,83 74,28 1,98 1,25 51,76 1,46
Secimsiz SNV mMRMR 0,83 739 1,97 1,28 49,4 1,43
Secimsiz SNV iPLS 0,69 82,09 2,38 1,22 53,96 1,49
Secimsiz SNV GA-PLS 0,95 65,99 1,72 1,45 35,59 1,26
Secimsiz SNV IPW-PLS 0,82 74,9 2,01 1,15 59,16 1,59
Secimsiz SNV UVE-PLS | 1,28 38,06 1,28 1,96 -17,95 0,93
Secimsiz MSC Secimsiz 0,82 75,02 2,01 1,23 53,24 1,48
Secimsiz MSC VIP 0,91 68,8 1,8 1,44 36,17 1,27
Secimsiz MSC SR 1,4 26,54 1,17 1,97 -18,83 0,93
Secimsiz MSC sMC 1,56 8,69 1,05 1,71 10,09 1,07
Secimsiz MSC mMRMR 0,85 73,07 1,94 1,27 50,53 1,44
Secimsiz MSC iPLS 0,69 82,13 2,38 1,22 53,99 1,49
Secimsiz MSC GA-PLS 0,87 71,89 1,9 1,26 51,42 1,45
Secimsiz MSC IPW-PLS 0,85 72,88 1,93 1,2 55,84 1,53
Secimsiz MSC UVE-PLS | 1,36 30,42 1,21 1,83 -2,38 1
Secimsiz EMSC Secimsiz 0,75 78,7 2,18 1,19 56,59 1,54
Secimsiz EMSC VIP 0,92 68,43 1,79 1,34 44,76 1,36
Secimsiz EMSC SR 1,38 28,22 1,19 1,96 -18,36 0,93
Secimsiz EMSC sMC 1,59 5,38 1,03 1,82 -2,11 1
Secimsiz EMSC mRMR 0,77 77,9 2,14 1,25 51,87 1,46
Secimsiz EMSC iPLS 0,69 82,31 2,39 1,27 50,23 1,44
Secimsiz EMSC GA-PLS 0,75 78,61 2,18 1,24 53,02 1,48
Secimsiz EMSC IPW-PLS 1,31 35,33 1,25 1,84 -3,7 1
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Secimsiz EMSC UVE-PLS | 1,47 18,7 1,12 1,91 -12,47 0,96
Segimsiz Baseline, Segimsiz 0,82 74,87 2,01 1,29 49,14 1,42
Secimsiz E(;Ig(/eline, VIP 1,18 47,75 1,39 1,44 36,29 1,27
Secimsiz FI)B(;Isiline, SR 0,82 74,59 2 1,21 55,27 1,52
Se¢imsiz FIJBCe)lls)(leline, sMC 1,44 21,88 1,14 1,87 -7,85 0,98
Secimsiz E(;Ig(/eline, mRMR 0,83 73,9 1,97 1,28 49,65 1,43
Se¢imsiz FI)B(;Isiline, iPLS 0,8 75,87 2,05 1,27 50,57 1,44
Se¢imsiz FIJBCe)lls)(leline, GA-PLS 0,81 75,07 2,01 1,23 53,26 1,48
Secimsiz g(;lsiline, IPW-PLS 1 62,57 1,64 1,68 13,05 1,09
Se¢imsiz gzls)éline, UVE-PLS | 1,34 32,66 1,23 1,54 27,32 1,19
First gggmsiz Se¢imsiz 0,34 95,66 4,83 1,12 61,59 1,64
First Secimsiz VIP 0,66 83,57 2,48 1,41 38,58 1,29
First Secimsiz SR 1,37 29,34 1,2 1,72 8,98 1,06
First Secimsiz sMC 1,22 43,73 1,34 1,43 37,19 1,28
First Secimsiz mMRMR 0,37 94,82 4,42 1,14 60,18 1,61
First Secimsiz iPLS 0,42 93,23 3,86 1,33 45,92 1,38
First Secimsiz GA-PLS 0,66 83,47 2,47 1,27 50,14 1,44
First Secimsiz IPW-PLS | 0,7 81,75 2,35 1,59 22,49 1,15
First Secimsiz UVE-PLS | 1,28 38,72 1,29 1,6 20,94 1,14
First SNV Secimsiz 0,38 94,46 4,27 1,05 66,32 1,75
First SNV VIP 0,58 87,52 2,85 1,13 60,79 1,62
First SNV SR 0,42 93,33 39 1,13 61,1 1,63
First SNV sMC 0,55 88,53 2,97 1,14 60,02 1,6

First SNV mRMR 0,4 93,88 4,07 1,05 66,07 1,74
First SNV iPLS 0,65 84,26 2,54 1,15 59,21 1,59
First SNV GA-PLS 0,66 83,55 2,48 1,38 41,38 1,32
First SNV IPW-PLS | 0,69 82,16 2,38 1,27 50,24 1,44
First SNV UVE-PLS | 1,54 10,71 1,06 1,81 -0,96 1,01
First MSC Se¢imsiz 0,38 94,47 4,28 1,07 65,08 1,72
First MSC VIP 0,58 87,32 2,82 1,16 58,39 1,57
First MSC SR 15 15,53 1,09 1,67 14,45 11

First MSC sMC 1,4 26,72 1,18 1,51 30,19 1,21
First MSC mMRMR 0,36 95,04 4,52 1,08 63,92 1,69
First MSC iPLS 0,66 83,74 2,49 1,16 58,41 1,57
First MSC GA-PLS 0,64 84,71 2,57 1,29 48,95 1,42
First MSC IPW-PLS | 0,64 84,78 2,58 1,26 51,56 1,46
First MSC UVE-PLS 1,13 51,94 1,45 1,45 35,48 1,26
First EMSC Segimsiz 0,34 95,61 4,8 1,08 63,99 1,69
First EMSC VIP 0,56 88,24 2,93 1,22 54,65 1,51
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First EMSC SR 1,5 15,61 1,1 1,7 11,33 1,08
First EMSC sMC 1,49 16,31 1,1 1,67 14,42 1,1

First EMSC mRMR 0,52 89,73 3,14 111 62,31 1,65
First EMSC iPLS 0,77 77,76 2,13 121 55,29 1,52
First EMSC GA-PLS 0,78 76,95 2,1 1,3 47,98 1,41
First EMSC IPW-PLS 0,68 82,68 2,42 1,26 51,12 1,45
First EMSC UVE-PLS 1,39 27,62 1,18 1,62 19,9 1,13
First Baseline, Se¢imsiz 0,46 92,21 3,6 1,13 61,11 1,63
First g:siline, VIP 0,72 80,56 2,28 1,57 24,2 1,16
First FI;Ce)lls):eline, SR 1,21 45,28 1,36 1,55 26,19 1,18
First gc;{s)gline, sMC 1,01 61,33 1,62 1,72 9,4 1,07
First ‘I)B»C;Is)(/eline, mRMR 0,46 91,89 3,53 1,24 53,12 1,48
First FI;(?';\Is)(/eline, iPLS 0,5 90,44 3,25 1,38 41,85 1,33
First Ill?%c;mls)(/eline, GA-PLS 0,79 76,62 2,08 1,41 39,03 1,3

First gc;ls)tleline, IPW-PLS 0,68 82,71 2,42 1,45 35,33 1,26
First FI;(?';\Is)(/eline, UVE-PLS 1,44 21,86 1,14 2,12 -38,58 0,86
Second gzlg)i/msiz Se¢imsiz 1,22 44,40 1,35 1,84 -4,26 0,99
Second Secimsiz VIP 1,14 51,44 1,44 1,82 -1,20 1,01
Second Secimsiz SR 0,41 93,73 4,02 1,53 21,77 1,19
Second Segimsiz sMC 1,21 44,68 1,35 1,84 -4,00 0,99
Second Se¢imsiz mMRMR 1,23 43,01 1,33 1,86 -6,18 0,98
Second Secimsiz iPLS 0,56 88,15 2,92 1,39 40,87 1,32
Second Se¢imsiz GA-PLS 0,86 72,27 1,91 1,83 -2,82 1,00
Second Se¢imsiz IPW-PLS 1,29 37,54 1,27 1,88 -8,28 0,97
Second Secimsiz UVE-PLS 1,52 13,32 1,08 1,69 12,61 1,08
Second SNV Se¢imsiz 0,89 69,94 1,83 1,69 12,75 1,09
Second SNV VIP 0,87 71,35 1,88 1,84 -4,45 0,99
Second SNV SR 0,71 80,92 2,3 1,61 20,84 1,14
Second SNV sMC 0,6 86,56 2,74 1,44 36,47 1,27
Second SNV mMRMR 0,22 98,26 7,62 1,6 21,2 1,14
Second SNV iPLS 0,66 83,5 2,48 1,34 44,45 1,36
Second SNV GA-PLS 0,42 93,36 3,9 2,02 -25,36 0,91
Second SNV IPW-PLS 1,26 40,8 1,31 2,04 -27,57 0,9

Second SNV UVE-PLS 1,45 20,88 1,13 1,77 3,87 1,03
Second MSC Se¢imsiz 0,91 69,04 1,81 1,71 10,65 1,07
Second MSC VIP 0,91 69,04 1,81 1,71 10,65 1,07
Second MSC SR 1,44 21,72 1,14 1,45 35,83 1,27
Second MSC sMC 0,63 85,25 2,62 1,61 19,97 1,13
Second MSC mRMR 0,21 98,41 7,98 1,66 15,69 1,10
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Second MSC iPLS 0,24 97,78 6,76 1,38 41,78 1,33
Second MSC GA-PLS 0,88 70,90 1,86 1,83 -2,84 1,00
Second MSC IPW-PLS 1,22 4419 1,35 1,84 -3,50 1,00
Second MSC UVE-PLS 1,24 42,13 1,32 1,79 1,71 1,02
Second EMSC Se¢imsiz 0,91 69,02 1,81 1,71 10,62 1,07
Second EMSC VIP 0,87 71,28 1,88 1,87 -7,34 0,98
Second EMSC SR 1,44 21,71 1,14 1,45 35,75 1,26
Second EMSC sMC 0,63 85,2 2,61 1,64 17,53 1,12
Second EMSC mRMR 0,28 96,98 5,79 1,67 14,05 1,09
Second EMSC iPLS 0,64 84,62 2,56 1,3 48,05 1,41
Second EMSC GA-PLS 1,17 48,25 14 181 -1,03 1,01
Second EMSC IPW-PLS 1,21 44,74 1,35 1,83 -2,71 1
Second EMSC UVE-PLS | 1,3 36,1 1,26 1,82 -1,22 1,01
Second Baseline, Se¢imsiz 1,31 35,21 1,25 1,77 3,72 1,03
Second FI;fals)«{a.line, VIP 0,58 87,26 2,82 1,59 22,62 1,15
Second FI;:le'sstleline, SR 0,61 86,11 2,7 1,65 16,76 1,11
Second Ill?%(;ls)(/eline, sMC 1,36 30,57 1,21 1,92 -13,22 0,95
Second FI;fals)«{a.line, mRMR 1,3 36,68 1,26 1,78 2,44 1,03
Second FI;ZI's);Iine, iPLS 11 54,66 1,49 1,88 -8,48 0,97
Second gzls)gline, GA-PLS 1,02 60,79 1,61 1,99 -22,22 0,92
Second FI;;:lls)gline, IPW-PLS 0,28 97,04 5,84 1,3 48,46 1,41
Second E(;L)gline, UVE-PLS 1,48 17,25 1,11 1,59 22,11 1,15
Smoothing gzgmsiz Se¢imsiz 0,79 76,27 2,06 1,31 47,19 14
Smoothing Se¢imsiz VIP 1,17 48,77 1,41 1,84 -4,04 0,99
Smoothing Secimsiz SR 1,48 17,32 1,11 1,73 8,49 1,06
Smoothing Secimsiz sMC 1,59 4,59 1,03 1,78 2,99 1,03
Smoothing Se¢imsiz mRMR 0,85 72,97 1,93 1,38 41,29 1,32
Smoothing Secimsiz iPLS 0,76 78,2 2,15 1,16 58,47 1,57
Smoothing Secimsiz GA-PLS 0,95 66,3 1,73 1,38 41,94 1,33
Smoothing Se¢imsiz IPW-PLS 0,87 71,28 1,88 1,4 40,1 1,31
Smoothing Se¢imsiz UVE-PLS | 1,63 0,04 1,01 1,83 -2,63 1
Smoothing SNV Se¢imsiz 0,82 74,57 1,99 1,24 52,64 1,47
Smoothing SNV VIP 0,99 63,15 1,66 1,52 29,46 1,21
Smoothing SNV SR 0,84 73,68 1,96 1,26 50,94 1,45
Smoothing SNV sMC 0,85 72,58 1,92 1,3 48,13 1,41
Smoothing SNV mRMR 0,85 72,93 1,93 1,29 48,87 1,42
Smoothing SNV iPLS 0,79 76,85 2,09 1,16 58,66 1,58
Smoothing SNV GA-PLS 0,92 68,52 1,79 1,28 49,42 1,43
Smoothing SNV IPW-PLS 0,86 72,46 1,92 1,2 55,65 1,52
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Smoothing SNV UVE-PLS | 1,19 46,5 1,38 1,64 17,8 1,12

Smoothing MSC Secimsiz 0,84 73,69 1,96 1,25 52,09 1,46

Smoothing MSC VIP 0,97 64,84 1,7 1,48 32,92 1,24

Smoothing MSC SR 1,4 26,48 1,17 1,97 -19,21 0,93

Smoothing MSC sMC 1,5 15,23 1,09 1,7 11,24 1,08

Smoothing MSC mRMR 0,87 71,63 1,89 1,29 48,75 1,42

Smoothing MSC iPLS 0,78 76,89 2,09 1,16 58,88 1,58

Smoothing MSC GA-PLS 0,9 69,85 1,83 1,27 50,81 1,45

Smoothing MSC IPW-PLS 0,86 71,99 1,9 1,21 55,27 1,52

Smoothing MSC UVE-PLS | 1,32 34,81 1,25 1,48 32,67 1,24

Smoothing EMSC Secimsiz 0,79 76,63 2,08 1,22 54,55 1,5

Smoothing EMSC VIP 0,95 66,06 1,73 14 39,87 1,31

Smoothing EMSC SR 1,38 28,36 1,19 1,96 -18,43 0,93

Smoothing EMSC sMC 1,57 7,46 1,05 1,81 -0,4 1,01

Smoothing EMSC mRMR 1,35 31,88 1,22 1,88 -8,08 0,98

Smoothing EMSC iPLS 0,83 74,2 1,98 1,2 55,5 1,52

Smoothing EMSC GA-PLS 0,79 76,55 2,08 1,31 46,97 1,39

Smoothing EMSC IPW-PLS 1,31 35,43 1,25 1,84 -3,75 1

Smoothing EMSC UVE-PLS | 1,38 28 1,19 1,64 17,3 1,11

Smoothing Baseline, Segimsiz 0,87 71,67 1,89 1,34 44 .86 1,37
poly

Smoothing Baseline, VIP 0,98 64,02 1,68 1,43 37,28 1,28
poly

Smoothing Baseline, SR 1,45 20,51 1,13 1,84 -3,58 1
poly

Smoothing Baseline, sMC 1,45 20,95 1,13 1,84 -3,86 0,99
poly

Smoothing Baseline, mRMR 0,82 74,54 1,99 1,34 45,06 1,37
poly

Smoothing Baseline, iPLS 0,79 76,46 2,07 1,23 53,48 1,49
poly

Smoothing Baseline, GA-PLS 0,85 72,7 1,93 1,39 40,57 1,32
poly

Smoothing Baseline, IPW-PLS 1,03 59,94 1,59 1,59 22,04 1,15
poly

Smoothing Baseline, UVE-PLS | 1,61 3,19 1,02 1,87 -1,5 0,98
poly

OI: On islem, DSM: Dalga boyu se¢im yontemi.

Ek-4: Protein igeriginin SVM modelleme teknigi ile tane 6rneklerinden alinan spektral verilerle tahmini i¢in olusturulan

model sonuglari

Tiirev oi DSM RMSEC | RZ%al RPDcal RMSEP | R?val RPDval
Se¢imsiz Se¢imsiz Se¢imsiz 0,95 65,83 1,72 1,69 11,94 1,08
Se¢imsiz Se¢imsiz VIP 1,10 54,38 1,49 1,72 9,21 1,06
Se¢imsiz Se¢imsiz SR 1,48 17,32 1,11 1,73 8,37 1,06
Se¢imsiz Se¢imsiz sMC 1,52 13,07 1,08 1,75 5,93 1,05
Se¢imsiz Se¢imsiz mRMR 0,98 63,97 1,68 1,71 10,01 1,07
Se¢imsiz Se¢imsiz iPLS 1,29 37,02 1,27 1,60 21,08 1,14
Se¢imsiz Se¢imsiz GA-PLS 1,15 49,98 1,42 1,74 6,53 1,05
Se¢imsiz Se¢imsiz IPW-PLS | 1,18 47,47 1,39 1,95 -16,61 0,94
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Se¢imsiz Secimsiz UVE-PLS | 1,53 12,59 1,08 1,77 3,75 1,03
Se¢imsiz SNV Se¢imsiz 0,31 96,29 5,22 1,33 45,51 1,37
Se¢imsiz SNV VIP 0,72 80,38 2,27 1,45 35,61 1,26
Segimsiz SNV SR 0,35 95,42 47 1,29 48,55 1,41
Segimsiz SNV sMC 0,67 82,91 2,43 1,17 58,14 1,57
Segimsiz SNV mRMR 0,39 94,28 4,2 1,31 47,42 14
Segimsiz SNV iPLS 0,84 73,53 1,96 1,12 61,18 1,63
Segimsiz SNV GA-PLS 0,84 73,72 1,96 1,31 47,28 14
Segimsiz SNV IPW-PLS | 0,75 79,06 2,2 1,22 54,19 15
Se¢imsiz SNV UVE-PLS | 1,32 34,83 1,25 1,72 9,27 1,06
Se¢imsiz MSC Se¢imsiz 0,31 96,28 521 1,33 45,48 1,37
Se¢imsiz MSC VIP 0,75 78,94 2,19 1,46 34,68 1,25
Segimsiz MSC SR 1,41 25,63 1,17 1,91 -12,4 0,96
Segimsiz MSC sMC 1,56 8,19 1,05 1,73 8,04 1,06
Secimsiz MSC mRMR 0,39 94,14 4,16 1,29 49,24 1,42
Secimsiz MSC iPLS 0,84 73,46 1,95 1,12 61,23 1,63
Sec¢imsiz MSC GA-PLS 0,87 71,34 1,88 14 40,11 1,31
Secimsiz MSC IPW-PLS | 0,76 78,29 2,16 1,26 51,1 1,45
Secimsiz MSC UVE-PLS | 1,41 25,01 1,16 1,93 -14,81 0,95
Se¢imsiz EMSC Se¢imsiz 0,15 99,17 11,02 1,09 63,55 1,68
Segimsiz EMSC VIP 0,65 83,9 2,51 1,12 61,74 1,64
Secimsiz EMSC SR 1,39 27,49 1,18 1,91 -12,49 0,96
Sec¢imsiz EMSC sMC 1,6 3,7 1,03 1,88 -8,4 0,97
Segimsiz EMSC mRMR 0,21 98,37 7,87 1,13 60,63 1,62
Secimsiz EMSC iPLS 0,71 80,94 2,3 1,14 60,07 1,6
Segimsiz EMSC GA-PLS 0,74 79,2 2,21 1,07 64,85 1,71
Seg¢imsiz EMSC IPW-PLS | 1,03 59,82 1,59 1,81 -0,57 1,01
Seg¢imsiz EMSC UVE-PLS | 1,42 24,67 1,16 1,82 -2,03 1
Secimsiz Baseline, Secimsiz 0,17 98,9 9,6 1,7 10,82 1,07
poly
Secimsiz Baseline, VIP 0,96 65,57 1,71 1,31 47,24 14
poly
Segimsiz Baseline, SR 0,4 93,94 4,08 1,11 62,09 1,65
poly
Segimsiz Baseline, sMC 1,28 38,38 1,28 1,92 -12,89 0,95
poly
Seg¢imsiz Baseline, mRMR 0,2 98,53 8,3 1,74 7 1,05
poly
Segimsiz Baseline, iPLS 0,73 79,87 2,24 1,2 55,93 1,53
poly
Segimsiz Baseline, GA-PLS 0,84 73,52 1,95 1,31 47,03 1,39
poly
Se¢imsiz Baseline, IPW-PLS 1,07 57,2 1,54 1,73 7,63 1,05
poly
Se¢imsiz Baseline, UVE-PLS | 1,39 27,95 1,19 1,54 27,62 1,19
poly
First Se¢imsiz Se¢imsiz 0,02 99,99 101 1,15 59,12 1,59
First Se¢imsiz VIP 0,42 93,41 3,92 1,37 42,77 1,34
First Seg¢imsiz SR 1,39 27,04 1,18 1,68 13,27 1,09
First Se¢imsiz sMC 1,16 49,71 1,42 1,67 14,25 1,09
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First Segimsiz mMRMR 0,02 99,99 98,9 1,18 57,08 1,55
First Seg¢imsiz iPLS 0,06 99,85 26,23 1,35 44,08 1,36
First Secimsiz GA-PLS 0,2 98,46 8,12 1,57 24,02 1,16
First Segimsiz IPW-PLS 0,24 97,88 6,91 1,86 -6,8 0,98
First Segimsiz UVE-PLS | 1,25 40,98 1,31 1,71 9,74 1,07
First SNV Segimsiz 0,02 99,99 99,29 1,14 60,4 1,61
First SNV VIP 0,28 97,06 5,86 1,43 37,23 1,28
First SNV SR 0,02 99,99 100,43 1,23 53,55 1,49
First SNV sMC 0,02 99,99 98,61 1,14 59,84 1,6
First SNV mMRMR 0,02 99,99 99,5 1,16 58,43 1,57
First SNV iPLS 0,02 99,99 99,5 1,49 32,05 1,23
First SNV GA-PLS 0,25 97,73 6,68 1,71 10,7 1,07
First SNV IPW-PLS | 0,21 98,35 7,83 1,69 12 1,08
First SNV UVE-PLS | 1,17 48,93 1,41 1,3 48,3 1,41
First MSC Secimsiz 0,02 99,99 99,55 1,14 59,87 1,6
First MSC VIP 0,28 97,11 5,92 1,52 28,63 1,2
First MSC SR 15 15,03 1,09 1,65 15,97 1,11
First MSC sMC 1,35 31,73 1,22 1,54 26,77 1,18
First MSC mRMR 0,02 99,99 100,04 1,24 52,93 1,48
First MSC iPLS 0,02 99,99 100,11 1,29 48,98 1,42
First MSC GA-PLS 0,18 98,72 8,88 1,52 29,31 1,21
First MSC IPW-PLS 0,2 98,5 8,21 1,65 16,14 1,11
First MSC UVE-PLS | 1,16 49,76 1,42 1,31 46,94 1,39
First EMSC Secimsiz 0,02 99,99 99,04 1,16 58,61 1,58
First EMSC VIP 0,28 97,11 591 1,39 40,9 1,32
First EMSC SR 1,51 14,77 1,09 1,67 13,9 1,09
First EMSC sMC 1,47 18,99 1,12 1,69 12,12 1,08
First EMSC mRMR 0,02 99,99 100,08 1,19 56,32 1,53
First EMSC iPLS 0,02 99,99 99,24 1,32 46,6 1,39
First EMSC GA-PLS 0,26 97,5 6,37 2,05 -29,47 0,89
First EMSC IPW-PLS 0,24 97,82 6,81 1,55 26,69 1,18
First EMSC UVE-PLS | 1,16 49,88 1,42 1,44 36,57 1,27
First Baseline, Se¢imsiz 0,02 99,99 99,27 1,3 48,34 1,41
poly
First Baseline, VIP 0,44 92,57 3,69 1,46 34,16 1,25
poly
First Baseline, SR 0,35 95,27 4,63 1,99 -21,37 0,92
poly
First Baseline, sMC 0,95 65,78 1,72 1,79 1,63 1,02
poly
First Baseline, mRMR 0,02 99,99 99,96 1,31 47,12 1,39
poly
First Baseline, iPLS 0,05 99,92 35,07 1,46 34,74 1,25
poly
First Baseline, GA-PLS 0,41 93,75 4,02 1,76 4,48 1,04
poly

XVI




First Baseline, IPW-PLS | 0,34 95,62 4,81 1,64 17,62 1,12
poly
First Baseline, UVE-PLS | 1,24 42,34 1,32 1,78 3,18 1,03
poly
Second Se¢imsiz Se¢imsiz 0,02 99,99 99,55 1,31 47,69 14
Second Se¢imsiz VIP 0,02 99,99 99,55 1,31 47,69 14
Second Se¢imsiz SR 0,02 99,99 99,22 1,29 48,89 1,42
Second Se¢imsiz sMC 0,02 99,99 99,48 1,35 44,28 1,36
Second Se¢imsiz mRMR 0,02 99,99 99,41 1,26 51,15 1,45
Second Se¢imsiz iPLS 0,09 99,71 18,54 1,49 32,03 1,23
Second Se¢imsiz GA-PLS 0,19 98,66 8,68 2,26 -57,49 0,81
Second Secimsiz IPW-PLS | 1,54 11,41 1,07 1,72 9,24 1,06
Second Se¢imsiz UVE-PLS | 0,49 90,87 3,33 2,1 -34,95 0,87
Second SNV Secimsiz 0,02 99,99 99,91 1,29 49,27 1,42
Second SNV VIP 0,28 97,12 5,93 2,16 -42,91 0,85
Second SNV SR 0,02 99,99 99,72 1,34 4511 1,37
Second SNV sMC 0,02 99,99 98,94 1,24 52,55 1,47
Second SNV MRMR 0,02 99,99 99,05 1,29 48,97 1,42
Second SNV iPLS 0,15 99,2 11,28 1,49 31,69 1,23
Second SNV GA-PLS 0,02 99,99 100,04 1,98 -20,07 0,93
Second SNV IPW-PLS | 0,21 98,29 1,7 1,7 10,84 1,07
Second SNV UVE-PLS | 1,37 29,03 1,19 1,76 4,59 1,04
Second MSC Seg¢imsiz 0,02 99,99 99,53 1,27 50,59 1,44
Second MSC VIP 0,35 95,43 4,71 2,58 -103,77 | 0,71
Second MSC SR 1,45 21,42 1,13 1,44 36,21 1,27
Second MSC sMC 0,32 96,04 5,05 1,87 -7,41 0,98
Second MSC mRMR 0,02 99,99 100,26 1,23 53,4 1,49
Second MSC iPLS 0,02 99,99 99,7 1,32 46,88 1,39
Second MSC GA-PLS 0,02 99,99 98,8 1,39 41,08 1,32
Second MSC IPW-PLS | 1,3 36,3 1,26 1,95 -17,28 0,94
Second MSC UVE-PLS | 1,22 43,77 1,34 1,76 5,24 1,04
Second EMSC Se¢imsiz 0,02 99,99 99,24 1,27 50,53 1,44
Second EMSC VIP 0,28 97,06 5,87 2,59 -106,32 | 0,71
Second EMSC SR 1,45 21,19 1,13 1,46 34,86 1,26
Second EMSC sMC 0,3 96,71 5,54 1,88 -8,58 0,97
Second EMSC mRMR 0,02 99,99 99,37 1,22 53,92 1,49
Second EMSC iPLS 0,09 99,68 17,91 1,42 38,21 1,29
Second EMSC GA-PLS 0,02 99,99 97,83 1,98 -20,77 0,92
Second EMSC IPW-PLS | 0,39 94,39 4,25 1,82 -1,72 1,01
Second EMSC UVE-PLS | 1,25 41,04 1,31 2,04 -27,71 0,9
Second Baseline, Segimsiz 0,02 99,99 99,48 1,79 1,62 1,02
poly
Second Baseline, VIP 0,16 98,99 9,99 1,46 34,73 1,25
poly
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Second Baseline, SR 0,02 99,99 99,02 1,81 -0,99 1,01
poly
Second Baseline, sMC 0,02 99,99 99,31 1,76 4,84 1,04
poly
Second Baseline, mRMR 0,02 99,99 99,15 1,86 -6,3 0,98
poly
Second Baseline, iPLS 0,71 81,09 2,31 1,88 -8,26 0,97
poly
Second Baseline, GA-PLS 0,56 88,13 2,92 1,96 -17,38 0,94
poly
Second Baseline, IPW-PLS | 0,02 99,99 99,67 1,31 47,08 1,39
poly
Second Baseline, UVE-PLS | 1,42 24,26 1,16 1,91 -11,57 0,96
poly
Smoothing Segimsiz Se¢imsiz 0,96 65,33 1,71 1,7 11,07 1,08
Smoothing Sec¢imsiz VIP 1,1 54,33 1,49 1,7 10,93 1,07
Smoothing Seg¢imsiz SR 1,48 17,31 1,11 1,73 8,4 1,06
Smoothing Sec¢imsiz sMC 1,6 4,1 1,03 1,8 1,03 1,02
Smoothing Sec¢imsiz mRMR 0,98 63,66 1,67 1,71 10,01 1,07
Smoothing Sec¢imsiz iPLS 1,31 35,74 1,25 1,78 3,04 1,03
Smoothing Seg¢imsiz GA-PLS 1,15 50,07 1,42 1,72 9,65 1,07
Smoothing Sec¢imsiz IPW-PLS | 1,18 47,45 1,39 1,95 -16,44 0,94
Smoothing Sec¢imsiz UVE-PLS | 1,48 17,51 1,11 1,72 8,64 1,06
Smoothing SNV Segimsiz 0,43 93,14 3,84 1,36 43,03 1,34
Smoothing SNV VIP 0,81 75,53 2,03 1,52 28,72 1,2
Smoothing SNV SR 0,45 92,43 3,66 1,33 45,85 1,38
Smoothing SNV sMC 0,75 78,84 2,19 1,23 53,34 1,48
Smoothing SNV mRMR 0,5 90,61 3,28 1,35 44,37 1,36
Smoothing SNV iPLS 0,86 72,49 1,92 1,11 62,48 1,66
Smoothing SNV GA-PLS 0,86 72,06 1,9 14 39,74 1,31
Smoothing SNV IPW-PLS | 0,8 76,21 2,06 1,26 51,46 1,46
Smoothing SNV UVE-PLS | 1,56 8,62 1,05 1,64 17,17 1,11
Smoothing MSC Secimsiz 0,43 93,13 3,84 1,36 43,07 1,34
Smoothing MSC VIP 0,8 75,72 2,04 15 31,05 1,22
Smoothing MSC SR 1,41 25,46 1,17 1,91 -12,39 0,96
Smoothing MSC sMC 1,5 15,18 1,09 1,69 11,79 1,08
Smoothing MSC mRMR 0,53 89,3 3,07 1,34 44,55 1,36
Smoothing MSC iPLS 0,86 72,52 1,92 1,11 62,14 1,65
Smoothing MSC GA-PLS 0,86 71,94 1,9 1,34 44 47 1,36
Smoothing MSC IPW-PLS 0,78 77,11 2,1 1,27 50,39 1,44
Smoothing MSC UVE-PLS | 1,6 3,53 1,02 1,96 -18,55 0,93
Smoothing EMSC Se¢imsiz 0,4 94,11 4,14 1,18 56,89 1,54
Smoothing EMSC VIP 0,77 71,77 2,13 1,23 53,64 1,49
Smoothing EMSC SR 1,39 27,52 1,18 1,91 -12,13 0,96
Smoothing EMSC sMC 1,57 7,18 1,04 1,8 0,12 1,01
Smoothing EMSC mRMR 0,46 92,2 3,6 1,18 57,4 1,55
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Smoothing EMSC iPLS 0,81 75,44 2,03 1,15 59,51 1,59

Smoothing EMSC GA-PLS 0,79 76,76 2,09 1,2 56,07 1,53

Smoothing EMSC IPW-PLS | 1,1 54,9 15 1,89 -9,76 0,97

Smoothing EMSC UVE-PLS | 1,37 29,11 1,19 2,13 -39,06 0,86

Smoothing Baseline, Se¢imsiz 0,47 91,7 3,49 1,18 57,28 1,55
poly

Smoothing Baseline, VIP 0,93 67,38 1,76 1,47 33,82 1,25
poly

Smoothing Baseline, SR 1,46 20,07 1,13 1,87 -7,29 0,98
poly

Smoothing Baseline, sMC 1,47 18,6 1,11 1,84 -4,2 0,99
poly

Smoothing Baseline, mRMR 0,52 90,03 3,19 1,23 53,31 1,48
poly

Smoothing Baseline, iPLS 0,8 76,17 2,06 1,15 59,26 1,59
poly

Smoothing Baseline, GA-PLS 0,88 71,04 1,87 1,3 47,79 1,4
poly

Smoothing Baseline, IPW-PLS | 1,11 53,49 1,47 1,72 9,22 1,06
poly

Smoothing Baseline, UVE-PLS | 14 26,71 1,18 1,65 16,01 1,11
poly

OI: On islem, DSM: Dalga boyu se¢im yontemi.

Ek-5: Gluten igeriginin PLS modelleme teknigi ile tane 6rneklerinden alinan spektral verilerle tahmini igin olusturulan

model sonuglari

Tiirev o1 DSM RMSEC | RZ%al RPDcal RMSEP | R?val RPDval
Secimsiz Segimsiz Segimsiz 2,90 45,49 1,36 3,83 7,29 1,05
Secimsiz Segimsiz VIP 2,98 42,61 1,33 3,90 3,90 1,03
Secimsiz Secimsiz SR 3,65 13,57 1,08 4,02 -2,39 1,00
Secimsiz Segimsiz sMC 3,78 7,31 1,04 4,09 -5,71 0,99
Se¢imsiz Secimsiz mMRMR 2,19 68,82 1,80 2,87 47,78 1,40
Secimsiz Segimsiz iPLS 2,30 65,64 1,72 2,64 56,08 1,53
Secimsiz Secimsiz GA-PLS 2,15 70,20 1,84 2,91 46,58 1,39
Se¢imsiz Secimsiz IPW-PLS | 2,08 71,88 1,90 2,50 60,40 1,61
Se¢imsiz Secimsiz UVE-PLS | 3,38 26,25 1,17 3,62 17,20 1,11
Secimsiz SNV Se¢imsiz 2,36 64,06 1,68 3,08 39,90 1,31
Secimsiz SNV VIP 2,5 59,5 1,58 3,18 36,17 1,27
Se¢imsiz SNV SR 2,19 68,9 1,8 2,76 51,74 1,46
Se¢imsiz SNV sMC 2,2 68,56 1,79 2,73 52,75 1,47
Secimsiz SNV mRMR 2,36 63,92 1,67 2,98 43,78 1,35
Se¢imsiz SNV iPLS 2,15 70,16 1,84 2,55 59,05 1,58
Se¢imsiz SNV GA-PLS 2,25 67,27 1,76 2,73 52,91 1,48
Se¢imsiz SNV IPW-PLS | 2,45 60,99 1,61 3,01 42,63 1,34
Secimsiz SNV UVE-PLS | 2,94 44,08 1,35 3,27 32,61 1,23
Se¢imsiz MSC Se¢imsiz 2,37 63,65 1,67 3,07 40,38 1,31
Se¢imsiz MSC VIP 2,5 59,46 1,58 3,19 35,7 1,26
Se¢imsiz MSC SR 3,58 16,96 11 4,21 -11,89 0,96
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Segimsiz MSC sMC 3,45 23,11 1,15 3,77 10,36 1,07
Segimsiz MSC mRMR 2,36 63,84 1,67 2,96 44,48 1,36
Segimsiz MSC iPLS 2,15 70,15 1,84 2,55 59,04 1,58
Segimsiz MSC GA-PLS 2,23 67,9 1,78 2,72 53,29 1,48
Segimsiz MSC IPW-PLS | 2,14 70,43 1,85 2,76 51,91 1,46
Segimsiz MSC UVE-PLS | 3,37 26,38 1,17 4,03 -2,7 1
Se¢imsiz EMSC Se¢imsiz 2,35 64,23 1,68 3,05 41,07 1,32
Segimsiz EMSC VIP 2,24 67,39 1,76 2,96 44,49 1,36
Segimsiz EMSC SR 3,44 23,17 1,15 4,18 -10,5 0,96
Segimsiz EMSC sMC 3,48 21,77 1,14 3,78 9,78 1,07
Segimsiz EMSC mRMR 1,95 75,43 2,03 2,6 57,12 1,55
Sec¢imsiz EMSC iPLS 2,19 68,85 18 2,62 56,6 1,54
Sec¢imsiz EMSC GA-PLS 2,27 66,52 1,74 2,93 45,69 1,38
Sec¢imsiz EMSC IPW-PLS | 2,53 58,51 1,56 3,19 35,82 1,27
Secimsiz EMSC UVE-PLS | 3,35 27,3 1,18 34 27,01 1,19
Segimsiz Baseline, Sec¢imsiz 2,13 70,63 1,86 2,75 52,08 1,46
poly
Sec¢imsiz Baseline, VIP 2,69 53,07 147 3,16 36,86 1,28
poly
Sec¢imsiz Baseline, SR 2,07 72,31 1,91 2,57 58,25 1,57
poly
Secimsiz Baseline, sMC 3,69 11,66 1,07 4,31 -17,39 0,94
poly
Segimsiz Baseline, mRMR 2,33 64,96 1,7 3,31 30,73 1,22
poly
Seg¢imsiz Baseline, iPLS 2,16 69,82 1,83 2,66 55,24 1,52
poly
Segimsiz Baseline, GA-PLS 2,22 68,04 1,78 2,98 43,96 1,35
poly
Seg¢imsiz Baseline, IPW-PLS | 2,53 58,6 1,56 3,61 17,5 1,12
poly
Secimsiz Baseline, UVE-PLS | 3,26 31,09 1,21 3,38 27,74 1,19
poly
First Segimsiz Se¢imsiz 1,73 80,65 2,29 3,18 35,94 1,27
First Sec¢imsiz VIP 1,98 74,54 1,99 4,25 -14,11 0,95
First Seg¢imsiz SR 2,83 47,97 1,39 3,36 28,45 1,2
First Sec¢imsiz sMC 2,85 47,48 1,39 3,25 33,27 1,24
First Se¢imsiz mMRMR 1,74 80,48 2,28 3,07 40,31 1,31
First Seg¢imsiz iPLS 2,03 73,27 1,95 2,68 54,67 1,51
First Seg¢imsiz GA-PLS 1,54 84,68 2,57 3,22 34,63 1,25
First Se¢imsiz IPW-PLS 2,04 73,12 1,94 3,38 27,76 1,19
First Seg¢imsiz UVE-PLS | 3,41 24,56 1,16 3,91 3,33 1,03
First SNV Sec¢imsiz 1,46 86,14 2,7 2,94 4521 1,37
First SNV VIP 1,33 88,55 2,97 3,3 31,2 1,22
First SNV SR 1,49 85,56 2,65 3,12 38,58 1,29
First SNV sMC 1,49 85,66 2,66 2,83 49,41 1,43
First SNV mRMR 15 85,43 2,64 2,94 45,36 1,37
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First SNV iPLS 2,1 71,4 1,88 2,59 57,69 1,56
First SNV GA-PLS 1,84 78,15 2,15 3,00 42,96 1,34
First SNV IPW-PLS | 2,07 72,30 1,91 3,12 38,31 1,29
First SNV UVE-PLS | 3,19 34,30 1,24 3,95 1,58 1,02
First MSC Secgimsiz 1,50 85,51 2,64 3,02 42,33 1,33
First MSC VIP 1,35 88,22 2,93 3,35 28,91 1,20
First MSC SR 3,04 40,23 1,30 3,23 33,86 1,25
First MSC sMC 2,86 47,16 1,38 3,03 42,13 1,33
First MSC mRMR 1,55 84,54 2,56 2,94 45,34 1,37
First MSC iPLS 2,03 73,25 1,94 2,62 56,46 1,54
First MSC GA-PLS 2,13 70,67 1,86 3,31 30,71 1,22
First MSC IPW-PLS | 2,27 66,74 1,74 3,45 24,83 1,17
First MSC UVE-PLS | 3,25 31,43 1,21 3,12 38,34 1,29
First EMSC Se¢imsiz 1,49 85,56 2,65 2,99 43,54 1,35
First EMSC VIP 1,38 87,71 2,87 3,37 28,34 1,2
First EMSC SR 3,12 37,01 1,27 3,28 32,07 1,23
First EMSC sMC 2,95 43,73 1,34 3,1 39,14 1,3
First EMSC mRMR 1,52 84,95 2,59 2,9 46,69 1,39
First EMSC iPLS 2,02 73,69 1,96 2,63 56,26 1,53
First EMSC GA-PLS 1,51 85,19 2,61 2,78 51,14 1,45
First EMSC IPW-PLS | 2,21 68,31 1,79 3,4 26,96 1,19
First EMSC UVE-PLS | 3,75 9 1,05 3,7 13,23 1,09
First Baseline, Secgimsiz 15 85,41 2,63 2,89 47,07 1,39
poly
First Baseline, VIP 3,17 35 1,25 3,8 8,8 1,06
poly
First Baseline, SR 3,33 28,13 1,19 3,43 25,67 1,18
poly
First Baseline, sMC 3,44 23,28 1,15 3,96 0,81 1,02
poly
First Baseline, mMRMR 1,53 84,76 2,58 2,96 44,61 1,36
poly
First Baseline, iPLS 2,24 67,46 1,76 2,76 51,95 1,46
poly
First Baseline, GA-PLS 1,75 80,11 2,26 3,24 33,76 1,25
poly
First Baseline, IPW-PLS | 2,01 73,95 1,97 3,31 30,71 1,22
poly
First Baseline, UVE-PLS | 3,64 14,19 1,09 3,52 21,85 1,15
poly
Second Segimsiz Segimsiz 2,97 42,88 1,33 3,68 14,36 1,1
Second Seg¢imsiz VIP 2,71 52,51 1,46 3,88 4,96 1,04
Second Seg¢imsiz SR 2,97 43,04 1,33 3,4 27,07 1,19
Second Segimsiz sMC 2,93 44,35 1,35 3,66 15,42 1,1
Second Segimsiz mRMR 2,96 43,4 1,34 3,64 16,03 1,11
Second Seg¢imsiz iPLS 2,4 62,83 1,65 2,6 57,31 1,55
Second Seg¢imsiz GA-PLS 2,76 50,55 1,43 3,82 7,55 1,05
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Second Segimsiz IPW-PLS 3,11 37,44 1,27 3,83 7,31 1,05
Second Secimsiz UVE-PLS | 2,96 43,43 1,34 3,51 21,99 1,15
Second SNV Secimsiz 0,47 98,58 8,44 3,95 1,39 1,02
Second SNV VIP 1,38 87,59 2,86 5,13 -66,56 0,79
Second SNV SR 1,6 83,36 2,47 3,39 27,48 1,19
Second SNV sMC 0,75 96,4 53 3,81 8,2 1,06
Second SNV mRMR 2,15 70,12 1,84 3,96 0,69 1,02
Second SNV iPLS 2,34 64,69 1,69 2,55 58,97 1,58
Second SNV GA-PLS 2,37 63,65 1,67 4,24 -13,57 0,95
Second SNV IPW-PLS 2,7 52,92 1,47 3,82 7,91 1,06
Second SNV UVE-PLS | 3,18 34,62 1,24 3,36 28,44 1,2
Second MSC Secimsiz 0,46 98,62 8,56 3,93 2,38 1,03
Second MSC VIP 1,63 82,84 2,43 5,08 -63,39 0,79
Second MSC SR 3,1 37,59 1,27 2,93 45,82 1,38
Second MSC sMC 2,13 70,6 1,86 3,85 6,27 1,05
Second MSC MRMR 0,46 98,65 8,67 3,94 2,02 1,02
Second MSC iPLS 2,31 65,47 1,71 2,56 58,64 1,58
Second MSC GA-PLS 1,85 77,86 2,14 45 -27,77 0,9
Second MSC IPW-PLS 2,74 51,41 1,44 3,81 8,44 1,06
Second MSC UVE-PLS | 2,29 66,01 1,73 3,36 28,81 1,2
Second EMSC Secimsiz 0,46 98,61 8,53 3,93 2,18 1,03
Second EMSC VIP 1,62 83,03 2,44 5,07 -62,36 0,8
Second EMSC SR 3,1 37,72 1,27 2,95 4511 1,37
Second EMSC sMC 2,12 71,03 1,87 3,86 5,73 1,04
Second EMSC mRMR 0,46 98,65 8,67 3,95 1,42 1,02
Second EMSC iPLS 2,22 68,23 1,78 2,54 59,1 1,59
Second EMSC GA-PLS 1,97 74,79 2 4,37 -20,82 0,92
Second EMSC IPW-PLS 2,74 51,23 1,44 3,81 8,46 1,06
Second EMSC UVE-PLS | 2,99 42,28 1,32 3,87 5,38 1,04
Second Baseline, Secimsiz 3,16 35,39 1,25 3,54 20,64 1,14
poly
Second Baseline, VIP 3,17 34,75 1,25 3,64 16,02 1,11
poly
Second Baseline, SR 3,24 32,13 1,22 3,52 21,79 1,15
poly
Second Baseline, sMC 3,12 36,97 1,27 3,53 21,18 1,14
poly
Second Baseline, mMRMR 3,13 36,46 1,26 3,55 20,23 1,14
poly
Second Baseline, iPLS 2,29 66,16 1,73 2,77 51,64 1,46
poly
Second Baseline, GA-PLS 2,62 55,68 1,51 3,92 3,06 1,03
poly
Second Baseline, IPW-PLS 2,08 71,87 1,9 3,39 27,36 1,19
poly
Second Baseline, UVE-PLS | 3,66 13,51 1,08 4,24 -13,63 0,95
poly
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Smoothing Segimsiz Se¢imsiz 2,23 67,71 1,77 3,01 42,88 1,34
Smoothing Secimsiz VIP 2,79 49,46 141 3,51 22,25 1,15
Smoothing Seg¢imsiz SR 3,65 13,58 1,08 4,02 -2,4 1
Smoothing Se¢imsiz sMC 3,86 3,36 1,02 4,04 -3,36 1
Smoothing Se¢imsiz mRMR 2,22 68,14 1,78 2,87 48,05 1,41
Smoothing Secimsiz iPLS 1,8 79,09 2,2 2,59 57,44 1,55
Smoothing Secimsiz GA-PLS 2,15 70,17 1,84 2,91 46,53 1,39
Smoothing Se¢imsiz IPW-PLS | 2,1 71,54 1,89 2,51 60,1 1,6
Smoothing Secimsiz UVE-PLS | 3,64 14,17 1,09 4,36 -20,34 0,92
Smoothing SNV Se¢imsiz 2,23 67,94 1,78 2,78 51,23 1,45
Smoothing SNV VIP 2,3 65,77 1,72 2,94 45,53 1,37
Smoothing SNV SR 2,22 68,17 1,78 2,77 51,45 1,46
Smoothing SNV sMC 2,31 65,31 1,71 2,76 51,75 1,46
Smoothing SNV mRMR 2,37 63,57 1,67 2,99 43,55 1,35
Smoothing SNV iPLS 2,19 69,04 1,81 2,59 57,59 1,56
Smoothing SNV GA-PLS 2,37 63,73 1,67 3,03 42,1 1,33
Smoothing SNV IPW-PLS | 2,44 61,37 1,62 3,02 42,24 1,33
Smoothing SNV UVE-PLS | 3,04 40,25 1,3 3,69 14,08 1,09
Smoothing MSC Secimsiz 2,25 67,36 1,76 2,76 51,84 1,46
Smoothing MSC VIP 2,32 65,14 1,7 2,93 45,78 1,38
Smoothing MSC SR 3,58 17,13 1,11 4,19 -10,93 0,96
Smoothing MSC sMC 3,44 23,27 1,15 3,77 10,3 1,07
Smoothing MSC mRMR 2,38 63,4 1,66 2,97 44,34 1,36
Smoothing MSC iPLS 2,01 73,78 1,96 2,49 60,73 1,62
Smoothing MSC GA-PLS 2,45 61,19 1,61 3,05 41,03 1,32
Smoothing MSC IPW-PLS | 2,31 65,32 1,71 2,66 55,24 1,52
Smoothing MSC UVE-PLS | 3,04 40,11 1,3 3,46 24,2 1,16
Smoothing EMSC Se¢imsiz 2,35 64,15 1,68 3,05 41,17 1,32
Smoothing EMSC VIP 2,27 66,53 1,74 3,01 42,63 1,34
Smoothing EMSC SR 3,44 23,36 1,15 4,18 -10,46 0,96
Smoothing EMSC sMC 3,39 254 1,16 3,92 2,98 1,03
Smoothing EMSC mRMR 2,31 65,51 1,71 2,95 45,13 1,37
Smoothing EMSC iPLS 2,05 72,88 1,93 2,54 59,33 1,59
Smoothing EMSC GA-PLS 2,37 63,57 1,67 3,12 38,64 1,29
Smoothing EMSC IPW-PLS | 2,31 65,56 1,71 2,89 47,15 1,39
Smoothing EMSC UVE-PLS | 3,51 20,07 1,13 4,11 -6,78 0,98
Smoothing Baseline, Secimsiz 2,16 69,71 1,83 2,83 49,42 1,43
poly
Smoothing Baseline, VIP 2,71 52,45 1,46 3,15 37,31 1,28
poly
Smoothing Baseline, SR 3,58 16,93 1,1 4,02 -2,06 1
poly
Smoothing Baseline, sMC 3,73 10 1,06 4,24 -13,4 0,95
poly
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Smoothing Baseline, mMRMR 2,2 68,76 1,8 2,88 47,48 14
poly

Smoothing Baseline, iPLS 2,11 71,3 1,88 2,92 46,01 1,38
poly

Smoothing Baseline, GA-PLS 2,12 70,87 1,86 2,72 53,18 1,48
poly

Smoothing Baseline, IPW-PLS | 2,67 53,78 1,48 3,6 18,15 1,12
poly

Smoothing Baseline, UVE-PLS | 3,65 13,58 1,08 3,98 -0,08 1,01
poly

OI: On islem, DSM: Dalga boyu segim ydntemi.

Ek-6: Gluten igeriginin SVM modelleme teknigi ile tane 6rneklerinden alinan spektral verilerle tahmini i¢in olusturulan
model sonuglari

Tiirev (0] DSM RMSEC | RZ%al RPDcal RMSEP | R?val RPDval
Secimsiz Secimsiz Se¢imsiz 2,35 64,34 1,68 3,30 31,36 1,22
Se¢imsiz Se¢imsiz VIP 2,89 45,78 1,37 3,76 10,69 1,07
Secimsiz Secimsiz SR 3,68 12,56 1,08 4,09 -5,82 0,99
Se¢imsiz Se¢imsiz sMC 3,81 6,03 1,04 4,16 -9,14 0,97
Secimsiz Secimsiz mRMR 2,48 60,17 1,59 3,44 25,21 1,17
Secimsiz Secimsiz iPLS 3,29 29,85 1,20 3,89 4,41 1,04
Se¢imsiz Se¢imsiz GA-PLS 2,89 46,08 1,37 3,61 17,50 1,12
Secimsiz Secimsiz IPW-PLS 3,05 39,83 1,30 4,02 -2,30 1,00
Se¢imsiz Se¢imsiz UVE-PLS | 3,83 5,10 1,03 4,12 -7,55 0,98
Secimsiz SNV Segimsiz 1,14 91,53 3,46 2,85 48,53 1,41
Secimsiz SNV VIP 1,99 74,36 1,99 3,33 30,04 1,21
Se¢imsiz SNV SR 1,21 90,51 3,27 2,75 52,13 1,47
Se¢imsiz SNV sMC 1,95 75,39 2,03 2,83 49,31 1,42
Secimsiz SNV mRMR 1,33 88,49 2,97 2,88 47,69 1,4
Secimsiz SNV iPLS 2,11 71,07 1,87 2,43 62,8 1,66
Secimsiz SNV GA-PLS 2,24 67,51 1,76 3,07 40,31 1,31
Secimsiz SNV IPW-PLS | 2,07 72,28 1,91 2,73 52,9 1,48
Secimsiz SNV UVE-PLS | 3,7 11,21 1,07 4,19 -10,83 0,96
Secimsiz MSC Se¢imsiz 1,15 91,48 3,45 2,85 48,79 1,42
Secimsiz MSC VIP 2 74,01 1,97 3,36 28,56 1,2
Se¢imsiz MSC SR 3,61 15,48 1,09 4,21 -11,97 0,96
Se¢imsiz MSC sMC 3,45 23,02 1,15 3,76 10,59 1,07
Secimsiz MSC mRMR 1,33 88,58 2,98 2,82 49,75 1,43
Secimsiz MSC iPLS 2,33 64,99 1,7 2,67 55 1,51
Se¢imsiz MSC GA-PLS 2,29 66,04 1,73 3,25 33,09 1,24
Se¢imsiz MSC IPW-PLS | 2,07 72,26 191 2,67 55 151
Sec¢imsiz MSC UVE-PLS | 341 24,75 1,16 4,02 -2,13 1
Se¢imsiz EMSC Se¢imsiz | 0,58 97,81 6,79 2,55 58,75 1,58
Se¢imsiz EMSC VIP 1,87 77,41 2,12 2,98 43,88 1,35
Secimsiz EMSC SR 3,5 20,77 1,13 4,17 -10,09 0,97
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Segimsiz EMSC sMC 3,5 20,88 1,13 3,83 745 1,05
Segimsiz EMSC mRMR 0,7 96,85 5,67 2,59 57,7 1,56
Segimsiz EMSC iPLS 1,95 75,39 2,03 2,7 53,87 1,49
Segimsiz EMSC GA-PLS 2,02 73,52 1,95 2,67 54,93 1,51
Segimsiz EMSC IPW-PLS | 1,87 77,33 2,11 2,73 52,76 1,47
Segimsiz EMSC UVE-PLS | 3,45 23,11 1,15 3,99 -0,44 1,01
Segimsiz Baseline, Segimsiz 0,52 98,27 7,64 4,43 -24,25 0,91
poly
Segimsiz Baseline, VIP 2,34 64,49 1,69 3,04 41,49 1,33
poly
Segimsiz Baseline, SR 1,24 90,03 3,19 2,75 52,27 1,47
poly
Secimsiz Baseline, sMC 34 25,18 1,16 4,05 -3,66 1
poly
Secimsiz Baseline, mRMR 0,58 97,82 6,81 4,56 -31,27 0,88
poly
Secimsiz Baseline, iPLS 2,03 73,32 1,95 2,74 52,48 1,47
poly
Secimsiz Baseline, GA-PLS 2,14 70,45 1,85 2,75 52,19 1,47
poly
Segimsiz Baseline, IPW-PLS | 2,69 53,31 1,47 3,64 16,15 1,11
poly
Sec¢imsiz Baseline, UVE-PLS | 3,39 25,73 1,17 3,3 31,11 1,22
poly
First Se¢imsiz Se¢imsiz 0,04 99,99 99,33 3,1 39,1 1,3
First Segimsiz VIP 1,57 84,09 2,52 4,23 -13,06 0,95
First Se¢imsiz SR 2,84 47,64 1,39 3,32 30,51 1,22
First Secimsiz sMC 2,67 53,84 1,48 3,85 6,14 1,05
First Segimsiz mRMR 0,04 99,99 98,76 3,13 37,87 1,29
First Secimsiz iPLS 0,23 99,67 17,42 3,62 17,15 1,11
First Secimsiz GA-PLS 1,04 92,98 3,8 3,22 34,3 1,25
First Segimsiz IPW-PLS | 1,22 90,29 3,23 4,57 -32,05 0,88
First Segimsiz UVE-PLS | 3,19 34,03 1,24 3,63 16,88 1,11
First SNV Se¢imsiz 0,04 99,99 98,72 2,94 45,28 1,37
First SNV VIP 0,34 99,24 11,55 3,42 25,9 1,18
First SNV SR 0,04 99,99 98,98 3,1 39,17 1,3
First SNV sMC 0,04 99,99 98,8 3,08 39,9 1,31
First SNV mRMR 0,04 99,99 98,55 2,95 45,1 1,37
First SNV iPLS 0,04 99,99 99,38 3,5 22,75 1,15
First SNV GA-PLS 0,56 97,96 7,04 3,62 17,02 1,11
First SNV IPW-PLS 0,67 97,11 5,92 4,47 -26,12 0,9
First SNV UVE-PLS | 2,83 48,24 14 3,04 41,58 1,33
First MSC Sec¢imsiz 0,04 99,99 100,35 2,98 43,76 1,35
First MSC VIP 0,12 99,9 32,2 4,14 -8,44 0,97
First MSC SR 3,04 40,22 1,3 3,23 33,94 1,25
First MSC sMC 2,78 50,1 1,42 3,21 34,83 1,26
First MSC mRMR 0,04 99,99 98,78 2,84 49,06 1,42
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First MSC iPLS 0,04 99,99 98,95 3,81 8,01 1,06
First MSC GA-PLS 0,16 99,83 24,19 4,64 -35,85 0,87
First MSC IPW-PLS | 0,5 98,41 7,97 4,32 -17,93 0,93
First MSC UVE-PLS | 3,47 22 1,14 3,78 9,53 1,07
First EMSC Secgimsiz 0,04 99,99 99,41 3,03 41,93 1,33
First EMSC VIP 0,46 98,64 8,63 3,36 28,61 1,2
First EMSC SR 3,12 36,87 1,27 3,25 33,1 1,24
First EMSC sMC 2,83 48,2 14 3,27 32,59 1,23
First EMSC mRMR 0,04 99,99 99,3 2,97 4431 1,36
First EMSC iPLS 0,04 99,99 100,23 3,62 17,27 1,11
First EMSC GA-PLS 0,67 97,1 59 3,73 11,83 1,08
First EMSC IPW-PLS | 0,58 97,85 6,85 4,46 -25,68 0,9
First EMSC UVE-PLS | 3,1 37,61 1,27 3,64 16,1 1,11
First Baseline, Se¢imsiz 0,04 99,99 99,81 3,19 35,59 1,26
poly
First Baseline, VIP 1,28 89,32 3,08 3,79 8,99 1,06
poly
First Baseline, SR 3,35 27,44 1,18 3,45 24,73 1,17
poly
First Baseline, sMC 3,37 26,34 1,17 4,16 -9,26 0,97
poly
First Baseline, mMRMR 0,04 99,99 99,14 3,4 27,05 1,19
poly
First Baseline, iPLS 0,22 99,67 17,64 3,67 14,79 1,1
poly
First Baseline, GA-PLS 1,52 85,04 2,6 3,34 29,54 1,21
poly
First Baseline, IPW-PLS | 1,38 87,59 2,86 3,23 34,18 1,25
poly
First Baseline, UVE-PLS | 3,37 26,27 1,17 3,71 12,85 1,09
poly
Second Segimsiz Secgimsiz 0,04 99,99 99,95 3,26 32,72 1,24
Second Segimsiz VIP 0,45 98,71 8,86 6,72 -185,22 | 0,6
Second Secimsiz SR 0,04 99,99 99,96 3,46 24,53 1,17
Second Secimsiz sMC 0,04 99,99 99,75 3,31 30,59 1,22
Second Segimsiz mRMR 0,04 99,99 99,03 3,22 34,58 1,25
Second Secimsiz iPLS 0,04 99,99 98,99 3,65 15,75 1,1
Second Segimsiz GA-PLS 0,2 99,75 20 51 -64,34 0,79
Second Seg¢imsiz IPW-PLS | 2,24 67,38 1,76 4,23 -13,05 0,95
Second Seg¢imsiz UVE-PLS | 3,75 8,84 1,05 4,36 -20,39 0,92
Second SNV Segimsiz 0,04 99,99 99,19 3,12 38,28 1,29
Second SNV VIP 0,23 99,65 17,12 6,07 -133,2 0,66
Second SNV SR 0,04 99,99 99,01 3,33 29,82 1,21
Second SNV sMC 0,04 99,99 99,48 3,37 28,25 1,2
Second SNV mRMR 0,04 99,99 99,06 3,04 41,67 1,33
Second SNV iPLS 0,04 99,99 99,2 3,28 32,11 1,23
Second SNV GA-PLS 0,04 99,99 97,4 5,01 -58,42 0,81
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Second SNV IPW-PLS | 0,04 99,99 100 4,27 -15,26 0,94
Second SNV UVE-PLS | 2,81 49,04 1,41 3,84 6,84 1,05
Second MSC Segimsiz 0,04 99,99 100,18 3,15 37,44 1,28
Second MSC VIP 0,38 99,06 10,39 6,64 -178,67 | 0,61
Second MSC SR 3,13 36,52 1,26 3,03 41,94 1,33
Second MSC sMC 2,19 69,05 1,81 3,91 3,22 1,03
Second MSC mRMR 0,04 99,99 99,3 3,22 34,38 1,25
Second MSC iPLS 0,04 99,99 98,99 3,36 28,69 1,2
Second MSC GA-PLS 0,04 99,99 98,73 5,25 -74,42 0,77
Second MSC IPW-PLS | 0,04 99,99 100,44 4,22 -12,63 0,96
Second MSC UVE-PLS | 3,13 36,63 1,26 3,74 11,54 1,08
Second EMSC Secimsiz 0,04 99,99 99,87 3,14 37,49 1,28
Second EMSC VIP 0,4 98,97 9,93 6,69 -182,99 | 0,6
Second EMSC SR 3,13 36,66 1,26 3,04 41,71 1,33
Second EMSC sMC 2,24 67,61 1,77 4,05 -3,74 1
Second EMSC mRMR 0,04 99,99 99,63 3,16 36,94 1,28
Second EMSC iPLS 0,73 96,52 54 3,6 18,06 1,12
Second EMSC GA-PLS 0,04 99,99 99,81 4,6 -33,75 0,88
Second EMSC IPW-PLS | 0,04 99,99 98,71 4,13 -7,97 0,98
Second EMSC UVE-PLS | 3,33 28,3 1,19 4,29 -16,48 0,94
Second Baseline, Se¢imsiz 0,04 99,99 99,04 4,03 -2,66 1
poly
Second Baseline, VIP 0,85 95,31 4,64 3,39 27,57 1,19
poly
Second Baseline, SR 0,04 99,99 98,88 4,21 -11,8 0,96
poly
Second Baseline, sMC 0,04 99,99 99,05 4,03 -2,9 1
poly
Second Baseline, mRMR 0,04 99,99 99,58 4,12 -7,44 0,98
poly
Second Baseline, iPLS 1,87 77,42 2,12 2,87 47,84 14
poly
Second Baseline, GA-PLS 1,01 93,4 3,92 4,29 -16,54 0,94
poly
Second Baseline, IPW-PLS | 0,53 98,16 7,42 3,52 21,9 1,15
poly
Second Baseline, UVE-PLS | 3,36 26,81 1,18 3,96 0,89 1,02
poly
Smoothing | Seg¢imsiz Sec¢imsiz 2,36 64,05 1,68 3,28 31,82 1,23
Smoothing | Seg¢imsiz VIP 2,36 64,05 1,68 3,28 31,82 1,23
Smoothing | Seg¢imsiz SR 3,67 12,62 1,08 4,09 -5,65 0,99
Smoothing | Seg¢imsiz sMC 3,91 0,85 1,01 411 -6,81 0,98
Smoothing | Seg¢imsiz mRMR 2,48 60,05 1,59 3,43 25,67 1,18
Smoothing | Segimsiz iPLS 2,83 48,16 14 3,23 34,09 1,25
Smoothing Se¢imsiz GA-PLS 2,93 4451 1,35 3,54 20,59 1,14
Smoothing | Seg¢imsiz IPW-PLS | 3,05 39,81 1,3 4 -1,34 1,01
Smoothing | Seg¢imsiz UVE-PLS | 3,79 6,9 1,04 4,21 -11,94 0,96
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Smoothing | SNV Sec¢imsiz 1,43 86,71 2,76 2,9 46,91 1,39
Smoothing | SNV VIP 2,1 71,52 1,89 3,4 26,91 1,19
Smoothing | SNV SR 1,49 85,68 2,66 2,83 49,41 1,43
Smoothing | SNV sMC 1,98 74,63 2 2,85 48,55 1,41
Smoothing | SNV mRMR 1,61 83,31 2,46 2,97 44,15 1,36
Smoothing | SNV iPLS 2,16 69,87 1,83 2,43 62,55 1,66
Smoothing | SNV GA-PLS 2,25 67,2 1,76 3,14 37,52 1,28
Smoothing | SNV IPW-PLS | 2,1 71,37 1,88 2,72 53,25 1,48
Smoothing | SNV UVE-PLS | 3,61 15,68 11 4,21 -11,88 0,96
Smoothing | MSC Segimsiz 1,43 86,73 2,76 2,89 473 14
Smoothing | MSC VIP 2,1 71,48 1,88 3,41 26,44 1,18
Smoothing | MSC SR 3,61 15,71 11 4,2 -11,53 0,96
Smoothing | MSC sMC 3,45 23,17 1,15 3,76 10,55 1,07
Smoothing | MSC mRMR 1,6 83,38 2,47 2,94 45,48 1,37
Smoothing | MSC iPLS 2,16 69,81 1,83 2,44 62,51 1,66
Smoothing | MSC GA-PLS 2,34 64,45 1,69 3,12 38,37 1,29
Smoothing | MSC IPW-PLS | 2,11 71,28 1,88 2,71 53,69 1,49
Smoothing | MSC UVE-PLS | 3,56 18,11 1,11 3,87 5,48 1,04
Smoothing | EMSC Secimsiz 1,21 90,46 3,26 2,56 58,46 1,57
Smoothing | EMSC VIP 2,06 72,51 1,92 2,97 44,18 1,36
Smoothing | EMSC SR 35 20,89 1,13 4,16 -9,66 0,97
Smoothing | EMSC sMC 341 24,89 1,16 3,95 1,16 1,02
Smoothing | EMSC mRMR 1,33 88,63 2,98 2,62 56,76 1,54
Smoothing | EMSC iPLS 1,77 79,67 2,23 2,53 59,56 1,59
Smoothing | EMSC GA-PLS 2,14 70,4 1,85 2,75 52,35 1,47
Smoothing | EMSC IPW-PLS | 1,99 74,46 1,99 2,73 52,99 1,48
Smoothing | EMSC UVE-PLS | 3,73 9,88 1,06 3,87 5,15 1,04
Smoothing | Baseline, Segimsiz 1,32 88,76 3 2,74 52,64 1,47
poly
Smoothing Baseline, VIP 2,37 63,62 1,67 2,93 45,69 1,38
poly
Smoothing Baseline, SR 3,63 14,62 1,09 4,01 -1,48 1,01
poly
Smoothing Baseline, sMC 3,59 16,58 1,1 4,13 -7,95 0,98
poly
Smoothing Baseline, mMRMR 1,4 87,26 2,82 2,86 48,25 1,41
poly
Smoothing | Baseline, iPLS 2,41 62,53 1,64 2,53 59,58 1,59
poly
Smoothing | Baseline, GA-PLS 2,26 67,08 1,75 3,26 32,88 1,24
poly
Smoothing | Baseline, IPW-PLS | 2,76 50,74 1,43 3,66 151 1,1
poly
Smoothing | Baseline, UVE-PLS | 3,38 26,16 1,17 3,37 28,02 1,19
poly

OI: On iglem, DSM: Dalga boyu segim ydntemi.
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UN

Ek-7: Nem igeriginin PLS modelleme teknigi ile un 6rneklerinden alinan spektral verilerle tahmini i¢in olusturulan model

sonuglari
Tiirev o1 DSM RMSEC | Rica RPDca | RMSEP | Rva RPDval
Segimsiz Segimsiz Segimsiz | 0,37 89,6 3,12 0,5 64,29 1,69
Segimsiz Segimsiz VIP 0,37 89,6 3,12 0,5 64,29 1,69
Se¢imsiz Se¢imsiz SR 0,37 89,6 3,12 0,5 64,29 1,69
Se¢imsiz Se¢imsiz sMC 1,14 0,07 1 0,84 -0,7 1,01
Se¢imsiz Se¢imsiz mRMR 0,37 89,54 3,11 0,51 63,12 1,66
Se¢imsiz Se¢imsiz iPLS 0,35 90,74 33 0,49 65,42 1,72
Segimsiz Segimsiz GA-PLS | 0,37 89,5 31 0,5 63,52 1,67
Se¢imsiz Se¢imsiz IPW-PLS | 0,44 84,86 2,58 0,53 60,2 1,6
Segimsiz Segimsiz UVE-PLS | 0,98 25,98 1,17 0,89 -14,06 | 0,95
Se¢imsiz SNV Segimsiz | 0,33 91,66 3,48 0,48 67,43 1,77
Segimsiz SNV VIP 0,28 93,84 4,05 0,46 70,22 1,85
Segimsiz SNV SR 0,32 92,34 3,63 0,47 67,92 1,78
Segimsiz SNV sMC 0,34 91,1 3,37 0,52 60,67 1,61
Segimsiz SNV mRMR 0,34 91,37 3,42 0,48 67,59 1,78
Segimsiz SNV iPLS 0,32 92,15 3,58 0,48 66,75 1,75
Segimsiz SNV GA-PLS | 0,35 90,73 33 0,5 63,72 1,68
Se¢imsiz SNV IPW-PLS | 0,35 90,77 3,31 0,5 64,19 1,69
Segimsiz SNV UVE-PLS | 0,52 79,37 2,21 0,65 38,85 1,29
Se¢imsiz MSC Segimsiz | 0,33 91,62 3,47 0,48 66,4 1,74
Segimsiz MSC VIP 0,29 93,59 3,97 0,47 68,54 1,8
Segimsiz MSC SR 0,68 64,15 1,68 0,66 36,59 1,27
Segimsiz MSC sMC 1,14 0,18 1,01 0,83 0,92 1,02
Segimsiz MSC mRMR 0,33 91,56 3,46 0,47 67,71 1,78
Segimsiz MSC iPLS 0,31 92,45 3,66 0,47 67,75 1,78
Segimsiz MSC GA-PLS | 0,35 90,66 3,29 0,51 62,5 1,65
Segimsiz MSC IPW-PLS | 0,34 90,91 3,33 0,5 63,45 1,67
Segimsiz MSC UVE-PLS | 0,55 76,86 2,09 0,6 48,97 1,41
Segimsiz EMSC Segimsiz | 0,32 92,06 3,57 0,49 65,95 1,73
Se¢imsiz EMSC VIP 0,33 91,79 3,51 0,44 72,59 1,93
Segimsiz EMSC SR 0,82 48,04 1,39 09 -1522 | 0,94
Segimsiz EMSC sMC 1,13 2,35 1,02 0,86 -6,93 0,98
Segimsiz EMSC mRMR 0,32 91,92 3,53 0,49 65,39 1,72
Segimsiz EMSC iPLS 0,33 91,76 35 0,57 52,64 1,47
Segimsiz EMSC GA-PLS | 0,38 89,16 3,05 0,53 59,63 1,59
Segimsiz EMSC IPW-PLS | 0,37 89,62 3,12 0,47 67,92 1,78
Segimsiz EMSC UVE-PLS | 0,56 76,18 2,06 0,66 38,38 1,29
Sec¢imsiz Balseline, Secimsiz 0,34 9137 3,42 0,49 65.19 171
poly
Seqimsiz E:f;“”e’ VIP 0,36 90,16 | 3,2 0,45 7128 | 1,89
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Seqimsiz ng;””e' SR 0,6 72,77 | 1,93 0,61 4648 | 1,38
Seqimsiz E:f;"”e' sMC 1,13 2,75 1,02 0,85 482 | 0,99
Seqimsiz Ejls;“”e' mRMR | 0,33 9152 | 345 0,48 66,57 | 1,75
Seqimsiz Ejls;“”e' iPLS 0,31 92,86 | 3,76 0,49 6505 | 1,71
Seqimsiz E:f;"”e' GAPLS | 037 89,62 | 3,12 0,49 6487 | 1,7

Seqimsiz E:f;"”e' IPW-PLS | 0,36 89,9 3,16 0,55 56,69 | 1,54
Seqimsiz ng;””e' UVE-PLS | 0,55 76,6 2,08 0,63 4244 | 1,33
First Se¢imsiz Segimsiz | 0,25 95,29 4,63 05 63,64 1,68
First Segimsiz VIP 0,28 94,13 4,15 0,54 58,43 1,57
First Segimsiz SR 0,59 73,04 1,93 0,73 23,72 1,16
First Segimsiz sMC 0,48 82,03 2,37 0,63 43,89 1,35
First Segimsiz mRMR 0,25 95,23 4,6 0,53 59,86 1,59
First Segimsiz iPLS 0,3 92,96 3,78 0,54 57,91 1,56
First Segimsiz GA-PLS | 0,35 90,6 3,28 0,57 52,82 1,47
First Segimsiz IPW-PLS | 0,39 88,08 2,91 0,66 36,76 1,27
First Segimsiz UVE-PLS | 0,89 39,58 1,29 09 -16,43 | 0,94
First SNV Segimsiz | 0,22 96,19 5,15 05 63,61 1,68
First SNV VIP 0,31 92,48 3,66 0,58 51,43 1,45
First SNV SR 0,63 69,33 1,81 0,69 321 1,23
First SNV sMC 0,67 65,95 1,72 0,62 44,86 1,36
First SNV mRMR 0,24 95,44 4,7 05 64,45 1,69
First SNV iPLS 03 92,92 3,77 0,44 71,7 1,9

First SNV GA-PLS | 0,37 89,66 3,12 0,53 59,24 1,58
First SNV IPW-PLS | 0,48 82,15 2,38 0,63 42,98 1,34
First SNV UVE-PLS | 0,44 85,36 2,63 0,66 37,43 1,28
First MSC Segimsiz | 0,22 96,2 5,15 05 63,6 1,68
First MSC VIP 0,31 92,53 3,68 0,58 51,33 1,45
First MSC SR 0,57 75,51 2,03 0,69 31,14 1,22
First MSC sMC 0,92 35,74 1,25 0,89 1339 | 0,95
First MSC mRMR 0,24 95,43 4,7 0,5 63,58 1,67
First MSC iPLS 03 92,91 3,77 0,45 71,51 1,89
First MSC GA-PLS |01 92,58 3,69 0,57 53,76 1,49
First MSC IPW-PLS | 0,52 79,51 2,22 0,66 38,31 1,29
First MSC UVE-PLS | 1,06 13,45 1,08 0,79 11,26 1,07
First EMSC Se¢imsiz | 0,26 94,9 4,45 0,51 63,15 1,66
First EMSC VIP 0,32 92,02 3,56 0,62 45,58 1,37
First EMSC SR 0,57 75,02 2,01 0,67 36,48 1,27
First EMSC sMC 0,65 67,17 1,75 0,78 11,81 1,08
First EMSC mRMR 0,26 94,93 4,46 0,52 61,65 1,63
First EMSC iPLS 03 93,28 3,87 0,55 56,85 1,54
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First EMSC GA-PLS | 0,31 92,8 3,74 0,59 50,81 1,44
First EMSC IPW-PLS | 0,41 87,08 2,79 0,61 46,19 1,38
First EMSC UVE-PLS | 0,7 62,02 1,63 0,69 31,36 1,22
First E:f;"”e' Segimsiz | 4 57 9437 | 423 0,49 64,9 1,71
First ng;"”e' VIP 034 9138 | 342 051 61,96 1,64
First E:f;"”e' SR 0,81 4983 | 142 0,85 -3,03 1
First E:f;"”e' SMC 07 6273 | 1,65 0,68 3366 | 1,24
First Ejf;"”e' mRMR | 0,27 94.4 4,25 05 64,2 1,69
First E:f;"”e’ iPLS 03 9291 | 3,77 0,44 7261 | 1,93
First Ejf;"”e' GA-PLS | 033 9154 | 345 0,54 5837 | 157
First Sgls;"”e' IPW-PLS | 0,38 88,66 | 2,98 0,54 58,77 1,57
First Sjls;"”e' UVE-PLS | 0,87 4200 | 132 0,91 1847 | 0,93
Second Secimsiz Segimsiz | 0,19 97,23 6,03 0,55 56,24 1,53
Second Segimsiz VIP 0,27 94,34 4,22 0,56 55,11 1,51
Second Segimsiz SR 0,9 37,01 1,27 0,85 3.8 0,99
Second Segimsiz sMC 0,32 91,94 3,54 0,64 41,46 1,32
Second Segimsiz mRMR 0,25 95,32 4,65 0,6 4754 14
Second Segimsiz GA-PLS | 0,35 90,59 3,28 0,66 37,19 1,28
Second Segimsiz IPW-PLS | 0,37 89,25 3,06 0,62 45,01 1,36
Second Secimsiz UVE-PLS | 0,8 51,61 1,44 0,75 19,61 1,13
Second SNV Secimsiz | 0,19 97,28 6,09 0,55 56,97 1,54
Second SNV VIP 0,28 93,88 4,06 0,57 52,58 1,47
Second SNV SR 0,86 43,51 1,34 0,83 0,39 1,01
Second SNV sMC 0,57 75,05 2,01 0,96 -33,2 0,88
Second SNV mRMR 0,2 96,91 571 0,57 54,19 1,49
Second SNV iPLS 0,19 97,15 5,95 0,48 67,21 1,76
Second SNV GA-PLS | 0,28 93,78 4,03 0,56 55 1,51
Second SNV IPW-PLS | 0,51 80,41 2,27 0,67 36,34 1,27
Second SNV UVE-PLS | 0,93 34,38 1,24 0,8 7,25 1,05
Second MSC Secimsiz | 0,19 97,27 6,08 0,55 56,95 1,54
Second MSC VIP 0,28 93,88 4,06 0,57 52,69 1,47
Second MSC SR 0,87 42,66 1,33 0,87 7,44 0,97
Second MSC sMC 0,65 68,07 1,78 1,08 66,48 | 0,78
Second MSC mRMR 0,2 97 5,8 0,56 54,79 1,5
Second MSC iPLS 0,21 96,69 5,52 0,49 65,5 1,72
Second MSC GA-PLS | 0,34 91,38 3,42 0,64 40,55 1,31
Second MSC IPW-PLS | 0,21 96,61 5,46 0,68 34,19 1,25
Second MSC UVE-PLS | 0,64 69,08 1,81 0,71 27,77 1,19
Second EMSC Segimsiz | 0,19 97,28 6,1 0,55 56,87 1,54
Second EMSC VIP 0,28 93,79 4,03 0,57 54,1 1,49
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Second EMSC SR 0,87 42,35 1,32 0,87 7.8 0,97
Second EMSC sMC 0,63 69,49 1,82 1,03 52,88 | 0,82
Second EMSC mRMR 0,2 96,93 5,74 0,56 55,23 1,51
Second EMSC iPLS 0,2 97,07 5,86 0,56 55,56 1,52
Second EMSC GA-PLS | 0,4 88,02 2,9 0,58 51,27 1,45
Second EMSC IPW-PLS | 0,35 90,88 3,33 0,61 47,34 1,39
Second EMSC UVE-PLS | 0,81 50,14 1,42 0,93 2526 | 0,9
Second E:f;"”e' Segimsiz | 5 96,82 | 5,63 0,56 5473 | 15
Second E:f;"”e' VIP 0,26 94,8 44 0,58 5152 | 145
Second Ejf;"”e' SR 0,93 3357 | 123 0,89 14,65 | 0,94
Second Ejf;"”e' sMC 1,14 0,98 1,01 0.8 7,48 1,05
Second Ejf;"”e' mRMR | 0,22 96,29 | 522 0,58 51,81 | 146
Second Sgls;"”e' iPLS 02 96,98 | 5,78 0,46 69,11 | 1,82
Second Egls;"”e' GA-PLS | 0,34 90,97 | 3,34 0,68 3294 | 123
Second Sgls;"”e' IPW-PLS | 0,27 9449 | 428 0,75 1833 | 1,12
Second Ejf;"”e' UVE-PLS | 0,7 6197 | 1,63 09 16,09 | 0,94
Smoothing | Seg¢imsiz Segimsiz | 0,38 89,01 3,03 05 64,29 1,69
Smoothing | Se¢imsiz VIP 0,38 89,08 3,04 0,54 58,85 1,58
Smoothing | Seg¢imsiz SR 1,07 12,1 1,07 0,85 -2,72 1
Smoothing | Se¢imsiz sMC 1,14 0,19 1,01 0,84 -1,3 1
Smoothing | Se¢imsiz mRMR 0,38 88,66 2,98 0,51 62,48 1,65
Smoothing | Seg¢imsiz iPLS 0,35 90,7 3,29 0,49 65,24 1,71
Smoothing | Se¢imsiz GA-PLS | 04 87,81 288 0,49 65,35 1,72
Smoothing | Seg¢imsiz IPW-PLS | 0,46 84,08 2,52 0,54 58,64 1,57
Smoothing | Se¢imsiz UVE-PLS | 0,95 30,22 1,2 0,97 -36,09 0,87
Smoothing | SNV Se¢imsiz | 0,35 90,78 3,31 0,49 66,11 1,74
Smoothing | SNV VIP 0,35 90,75 33 0,48 67,36 1,77
Smoothing | SNV SR 0,34 91,18 3,38 0,49 65,76 1,73
Smoothing | SNV sMC 0,38 89,11 3,04 0,52 61,83 1,64
Smoothing | SNV mMRMR 0,35 90,6 3,28 0,49 65,93 1,73
Smoothing | SNV iPLS 0,38 89,23 3,06 0,52 61,26 1,62
Smoothing | SNV GA-PLS | 0,35 90,72 33 0,49 65,85 1,73
Smoothing | SNV IPW-PLS | 0,38 89,03 3,03 0,51 62,5 1,65
Smoothing | SNV UVE-PLS | 0,62 70,16 1,84 0,7 29,68 1,21
Smoothing | MSC Se¢imsiz | 0,35 90,72 33 0,49 64,91 1,71
Smoothing | MSC VIP 0,37 89,54 3,11 0,48 67,41 1,77
Smoothing | MSC SR 0,69 63,78 1,67 0,66 37,13 1,27
Smoothing | MSC sMC 1,14 1,26 1,01 0,82 471 1,04
Smoothing | MSC mMRMR 0,35 90,66 3,29 0,49 65,6 1,72
Smoothing | MSC iPLS 0,36 90,33 3,23 0,5 63,63 1,68
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Smoothing | Msc GA-PLS | 035 90,59 | 3,27 05 6467 |17
Smoothing | MSC IPW-PLS | 0,38 89,1 3,04 0,51 62,49 | 1,65
Smoothing | MSC UVE-PLS | 0,68 6449 | 1,69 0,72 2642 | 1,18
Smoothing | EMSC Segimsiz | 0,35 90,86 3,32 0,5 64,02 1,68
Smoothing | EMSC VIP 0,42 8636 | 2,72 05 6368 | 1,68
Smoothing | EMSC SR 0,83 4772 | 1,39 0.9 1559 | 0,94
Smoothing | EMSC sMC 1,02 1950 | 1,12 0,01 18,69 | 0,93
Smoothing | EMSC mRMR | 0,35 90,65 | 3,28 05 6473 | 1,7

Smoothing | EMSC iPLS 0,39 8809 | 2,91 0,52 61,84 | 1,64
Smoothing | EMSC GA-PLS | 036 90,33 | 3,23 05 6439 | 1,69
Smoothing | EMSC IPW-PLS | 0,39 8836 | 2,94 0,48 6727 | 1,77
Smoothing | EMSC UVE-PLS | 0,58 7396 | 1,97 0,72 2522 | 117
Smoothing Sgls;"”e' Segimsiz | 4 5 90 3,18 05 6414 | 1,69
Smoothing Sgls;"”e' VIP 0,4 87,79 | 2,88 0,45 7087 | 1,87
Smoothing Ejf;"”e' SR 0,58 7453 | 1,99 0,62 4449 | 1,36
Smoothing ng;"”e' sMC 0,79 5232 | 1,45 0,68 3293 | 1,23
Smoothing Ejf;"”e' mRMR | 0,36 90,22 | 321 05 6412 | 1,69
Smoothing ng;"”e' iPLS 0,36 9033 | 3,23 0,49 6561 | 172
Smoothing Ejf;"”e' GA-PLS | 037 8945 | 3,09 0,52 61,89 | 1,64
Smoothing ng;"”e’ IPW-PLS | 0,41 86,86 | 2,77 0,56 5482 |15

Smoothing ng;"”e' UVE-PLS | 057 7515 | 2,02 0,69 3113 | 1,22

OI: On islem, DSM: Dalga boyu se¢im yontemi.

Ek-8: Nem i¢eriginin SVM modelleme teknigi ile un 6rneklerinden alinan spektral verilerle tahmini i¢in olusturulan model

sonuglari

Tiirev Ooi DSM RMSEC R2cal RPDcal RMSEP | R?val RPDval
Secimsiz Secimsiz Secimsiz 0,44 84,87 2,58 0,55 56,41 1,53
Secimsiz Secimsiz VIP 0,48 82,65 2,41 0,63 43,76 1,35
Secimsiz Secimsiz SR 1,08 11,25 1,07 0,84 -0,84 1,01
Se¢imsiz Se¢imsiz sMC 1,15 -2,01 0,99 0,84 -2,07 1,00
Se¢imsiz Se¢imsiz mMRMR 0,45 84,21 2,53 0,57 52,62 1,47
Secimsiz Secimsiz iPLS 0,52 79,04 2,19 0,67 35,92 1,26
Secimsiz Se¢imsiz GA-PLS 0,50 80,98 2,30 0,62 44,63 1,36
Secimsiz Secimsiz IPW-PLS | 0,54 77,87 2,14 0,68 32,98 1,23
Se¢imsiz Se¢imsiz UVE-PLS | 1,08 11,31 1,07 0,84 -0,99 1,01
Secimsiz SNV Secimsiz 0,22 96,35 5,26 0,48 66,50 1,75
Secimsiz SNV VIP 0,42 86,78 2,76 0,56 54,47 15
Secimsiz SNV SR 0,22 96,29 5,21 0,48 66,59 1,75
Secimsiz SNV sMC 0,34 91,4 3,42 0,52 60,89 1,62

XXX




Secimsiz SNV mRMR 0,27 94,27 4,2 0,49 65,55 1,72
Se¢imsiz SNV iPLS 0,26 94,99 4,49 0,51 62,98 1,66
Secimsiz SNV GA-PLS 0,37 89,62 3,12 0,53 59,58 1,59
Secimsiz SNV IPW-PLS | 0,4 87,69 2,86 0,57 53,81 1,49
Se¢imsiz SNV UVE-PLS | 0,76 55,51 1,51 0,6 48,83 1,41
Secimsiz MSC Secimsiz 0,22 96,29 521 0,49 66,15 1,74
Se¢imsiz MSC VIP 0,41 87 2,79 0,57 52,99 1,47
Secimsiz MSC SR 0,69 63,87 1,67 0,66 37,09 1,27
Se¢imsiz MSC sMC 1,15 -0,68 1 0,82 3,53 1,03
Se¢imsiz MsSC mMRMR 0,28 94,19 4,17 0,49 64,97 1,71
Secimsiz MSC iPLS 0,32 92,15 3,58 0,51 63 1,66
Se¢imsiz MSC GA-PLS 0,38 89,15 3,05 0,52 61,74 1,63
Secimsiz MSC IPW-PLS | 0,4 87,73 2,87 0,56 54,32 1,5
Secimsiz MSC UVE-PLS | 0,56 76,03 2,05 0,59 49,5 1,42
Secimsiz EMSC Secimsiz 0,16 98,14 7,36 0,53 59,75 1,59
Secimsiz EMSC VIP 0,39 88,06 2,91 0,51 63,16 1,66
Se¢imsiz EMSC SR 0,83 47,37 1,38 0,93 -22,84 0,91
Secimsiz EMSC sMC 1,15 -1,05 1 0,85 -4,36 0,99
Secimsiz EMSC mRMR 0,19 97,1 5,89 0,52 60,86 1,62
Secimsiz EMSC iPLS 0,24 95,7 4,85 0,56 54,93 151
Se¢imsiz EMSC GA-PLS 0,38 89,22 3,06 0,51 62,12 1,64
Se¢imsiz EMSC IPW-PLS | 0,37 89,3 3,07 0,52 61,75 1,63
Secimsiz EMSC UVE-PLS | 0,66 66,64 1,74 0,72 26,17 1,18
Se¢imsiz Baseline, Se¢imsiz 0,19 97,1 5,9 0,53 59,41 1,59
poly
Secimsiz Baseline, VIP 0,47 83,34 2,46 0,57 53,59 1,48
poly
Secimsiz Baseline, SR 0,6 72,67 1,92 0,6 47,76 1,4
poly
Secimsiz Baseline, sMC 1,13 1,63 1,01 0,85 -2,52 1
poly
Secimsiz Baseline, mMRMR 0,2 96,85 5,66 0,54 57,69 1,55
poly
Secimsiz Baseline, iPLS 0,33 91,87 3,52 0,59 50,88 1,44
poly
Se¢imsiz Baseline, GA-PLS 0,41 87,03 2,79 0,61 46,88 1,39
poly
Secimsiz Baseline, IPW-PLS | 0,5 81,13 2,31 0,65 38,62 1,29
poly
Secimsiz Baseline, UVE-PLS | 0,73 58,96 1,57 0,73 24,46 1,16
poly
First Sec¢imsiz Secimsiz 0,01 99,99 99,35 0,56 55,72 1,52
First Secimsiz VIP 0,21 96,73 5,56 0,62 44,38 1,36
First Secimsiz SR 0,6 72,81 1,93 0,71 26,82 1,18
First Secimsiz sMC 0,48 82,28 2,39 0,64 41,73 1,32
First Secimsiz mRMR 0,01 99,99 101,59 0,56 55,15 1,51
First Secimsiz iPLS 0,07 99,64 16,78 0,55 57,11 1,54
First Secimsiz GA-PLS 0,18 97,38 6,21 0,6 49,1 1,42
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First Se¢imsiz IPW-PLS | 0,31 92,8 3,74 0,63 42,66 1,33
First Segimsiz UVE-PLS | 0,81 49,97 1,42 0,65 38,59 1,29
First SNV Se¢imsiz 0,01 99,99 99,31 0,52 61,42 1,63
First SNV VIP 0,1 99,25 11,6 0,64 41,53 1,32
First SNV SR 0,64 69,12 1,81 0,69 32,63 1,23
First SNV sMC 0,68 64,22 1,68 0,65 39,43 1,3
First SNV mRMR 0,01 99,99 99,66 0,53 59,58 1,59
First SNV iPLS 0,01 99,99 99,4 0,58 52,5 1,47
First SNV GA-PLS 0,16 98,14 7,36 0,63 43,18 1,34
First SNV IPW-PLS | 0,25 95,33 4,65 0,64 41,31 1,32
First SNV UVE-PLS | 0,58 73,93 1,97 0,65 39,82 1,3
First MSC Segimsiz 0,01 99,99 99,39 0,52 61,53 1,63
First MSC VIP 0,1 99,18 11,11 0,63 43,11 1,34
First MSC SR 0,58 73,88 1,97 0,78 13,14 1,08
First MSC sMC 0,93 33,31 1,23 0,88 -12,34 0,95
First MSC mRMR 0,01 99,99 99,1 0,51 61,95 1,64
First MSC iPLS 0,01 99,99 99,47 0,5 63,72 1,68
First MSC GA-PLS 0,14 98,49 8,17 0,66 36,95 1,27
First MSC IPW-PLS | 0,25 95,27 4,62 0,66 37,22 1,28
First MSC UVE-PLS | 0,65 67,46 1,76 0,68 34,09 1,24
First EMSC Segimsiz 0,01 99,99 99,27 0,54 58,58 1,57
First EMSC VIP 0,17 97,83 6,82 0,61 47,3 1,39
First EMSC SR 0,57 75,02 2,01 0,67 35,97 1,26
First EMSC sMC 0,67 65,51 1,71 0,82 2,85 1,03
First EMSC mRMR 0,01 99,99 99,96 0,55 56,88 1,54
First EMSC iPLS 0,01 99,99 100,05 0,57 53,41 1,48
First EMSC GA-PLS 0,16 97,94 6,99 0,58 52,02 1,46
First EMSC IPW-PLS | 0,19 97,27 6,07 0,65 39,42 1,3
First EMSC UVE-PLS | 0,6 72,75 1,92 0,7 29,07 1,2
First Baseline, Se¢imsiz 0,01 99,99 99,02 0,62 45,64 1,37
poly
First Baseline, VIP 0,27 94,37 4,23 0,55 57,05 1,54
poly
First Baseline, SR 0,8 51,25 1,44 0,86 -6,93 0,98
poly
First Baseline, sMC 0,58 74,63 1,99 0,88 -11,85 0,96
poly
First Baseline, mRMR 0,01 99,99 98,64 0,64 41,31 1,32
poly
First Baseline, iPLS 0,17 97,76 6,71 0,58 51,54 1,45
poly
First Baseline, GA-PLS 0,24 95,565 4,76 0,67 35,55 1,26
poly
First Baseline, IPW-PLS | 0,29 93,57 3,96 0,65 38,65 1,29
poly
First Baseline, UVE-PLS | 1 23,25 1,15 0,84 -0,33 1,01
poly
Second Sec¢imsiz Sec¢imsiz 0,01 99,99 99,16 0,52 60,90 1,62
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Second Se¢imsiz VIP 0,01 99,99 101,38 0,64 40,64 1,31
Second Secimsiz SR 0,90 37,46 1,27 0,89 -13,41 0,95
Second Se¢imsiz sMC 0,13 98,73 8,91 0,84 -1,65 1,00
Second Se¢imsiz mRMR 0,01 99,99 99,42 0,54 57,79 1,56
Second Secimsiz GA-PLS 0,10 99,28 11,87 0,92 -21,62 0,92
Second Se¢imsiz IPW-PLS | 0,01 99,99 99,08 0,71 27,56 1,19
Second Se¢imsiz UVE-PLS | 0,75 56,48 1,52 0,78 13,21 1,08
Second SNV Se¢imsiz 0,01 99,99 99,83 0,50 64,67 1,70
Second SNV VIP 0,01 99,99 99,69 0,66 37,78 1,28
Second SNV SR 0,86 43,02 1,33 0,87 -9,28 0,97
Second SNV sMC 0,57 75,5 2,03 0,97 -35,06 0,87
Second SNV mRMR 0,01 99,99 99,57 0,5 64,58 1,7
Second SNV iPLS 0,01 99,99 99,04 0,55 56,79 1,54
Second SNV GA-PLS 0,05 99,81 22,93 1,02 -50,7 0,82
Second SNV IPW-PLS | 0,01 99,99 98,89 0,8 7,78 1,05
Second SNV UVE-PLS | 0,86 43,97 1,34 0,86 -6,33 0,98
Second MSC Secimsiz | 0,01 99,99 99,79 0,5 64,57 1,7
Second MSC VIP 0,01 99,99 99,79 0,5 64,57 1,7
Second MSC SR 0,87 42,36 1,32 0,87 -8,72 0,97
Second MSC sMC 0,64 68,84 1,8 1,11 -77,45 0,76
Second MSC mRMR 0,01 99,99 99,49 0,49 65,34 1,72
Second MSC iPLS 0,01 99,99 99,49 0,51 62,43 1,65
Second MSC GA-PLS 0,03 99,93 37,65 1,02 -48,59 0,83
Second MSC IPW-PLS | 0,01 99,99 98,67 0,8 9,16 1,06
Second MSC UVE-PLS | 0,8 50,61 1,43 0,88 -11,31 0,96
Second EMSC Se¢imsiz 0,01 99,99 100,08 0,49 64,87 1,71
Second EMSC VIP 0,01 99,99 99,12 0,66 37,28 1,28
Second EMSC SR 0,87 42,03 1,32 0,87 9,71 0,96
Second EMSC sMC 0,62 70,14 1,84 1 -43,41 0,84
Second EMSC mMRMR 0,01 99,99 99,37 0,50 63,45 1,67
Second EMSC iPLS 0,01 99,99 100,08 0,55 57,06 1,54
Second EMSC GA-PLS 0,01 99,99 97,87 0,85 -3,35 0,99
Second EMSC IPW-PLS | 0,01 99,99 97,55 0,76 17,47 1,11
Second EMSC UVE-PLS | 0,58 74,61 1,99 0,59 50,39 1,43
Second Baseline, Segimsiz 0,01 99,99 99,99 0,54 58,40 1,57
poly
Second Baseline, VIP 0,01 99,99 99,94 0,63 43,64 1,35
poly
Second Baseline, SR 0,93 33,39 1,23 0,90 -15,67 0,94
poly
Second Baseline, sMC 1,10 8,10 1,05 0,88 -10,76 0,96
poly
Second Baseline, mRMR 0,01 99,99 99,62 0,55 56,55 1,53
poly
Second Baseline, iPLS 0,01 99,99 100,17 0,59 50,03 1,43
poly
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Second Baseline, GA-PLS 0,29 93,74 4,02 0,64 41,24 1,32
poly
Second Baseline, IPW-PLS | 0,03 99,93 37,36 0,83 0,53 1,01
poly
Second Baseline, UVE-PLS | 0,94 33,03 1,23 0,87 -9,31 0,97
poly
Smoothing Segimsiz Segimsiz 0,45 84,45 2,55 0,56 54,35 15
Smoothing Se¢imsiz VIP 0,48 82,11 2,37 0,63 43,2 1,34
Smoothing Se¢imsiz SR 1,08 11,28 1,07 0,84 -0,97 1,01
Smoothing Segimsiz sMC 1,15 -1,83 1 0,84 -2,17 1
Smoothing Se¢imsiz mRMR 0,46 83,75 2,49 0,59 50,12 1,43
Smoothing | Segimsiz iPLS 0,56 75,62 2,03 0,67 35,29 1,26
Smoothing Se¢imsiz GA-PLS 0,5 80,98 2,3 0,62 45,28 1,37
Smoothing | Segimsiz IPW-PLS | 0,54 77,86 2,13 0,69 32,28 1,23
Smoothing Se¢imsiz UVE-PLS | 1,14 -0,25 1 0,83 1,89 1,02
Smoothing | SNV Secimsiz | 0,27 94,52 4,29 0,5 63,57 1,67
Smoothing SNV VIP 0,43 85,61 2,65 0,56 55,55 1,52
Smoothing | SNV SR 0,27 94,47 4,27 0,5 63,8 1,68
Smoothing | SNV sMC 0,35 90,38 3,24 0,52 61,75 1,63
Smoothing | SNV mRMR 0,31 92,72 3,72 0,5 63,95 1,68
Smoothing | SNV iPLS 0,34 90,99 3,35 0,49 64,9 1,71
Smoothing | SNV GA-PLS 0,39 88,65 2,98 0,51 62,69 1,65
Smoothing SNV IPW-PLS | 0,42 86,64 2,75 0,57 53,61 1,48
Smoothing | SNV UVE-PLS | 0,46 83,54 2,48 0,63 43,37 1,34
Smoothing MSC Se¢imsiz 0,27 94,47 4,27 0,51 63,19 1,67
Smoothing MSC VIP 0,43 85,68 2,65 0,56 55,74 1,52
Smoothing | MSC SR 0,69 63,23 1,66 0,66 374 1,28
Smoothing | MSC sMC 1,14 0,89 1,01 0,81 5,46 1,04
Smoothing MSC mRMR 0,31 92,48 3,66 0,51 62,43 1,65
Smoothing | MSC iPLS 0,33 91,64 3,47 0,51 62,04 1,64
Smoothing MSC GA-PLS 0,36 89,88 3,16 0,5 64,3 1,69
Smoothing MSC IPW-PLS | 0,42 86,64 2,75 0,57 53,64 1,48
Smoothing MSC UVE-PLS | 0,9 38,5 1,28 0,71 27,65 1,19
Smoothing EMSC Se¢imsiz 0,27 94,48 4,28 0,57 53,63 1,48
Smoothing | EMSC VIP 0,44 85,04 2,6 0,52 60,94 1,62
Smoothing EMSC SR 0,83 46,94 1,38 0,93 -25,16 0,9
Smoothing | EMSC sMC 1,03 18,82 1,11 0,95 -30,53 0,88
Smoothing EMSC mRMR 0,28 93,95 4,08 0,56 54,93 1,51
Smoothing EMSC iPLS 0,32 92,21 3,6 0,58 52,54 1,47
Smoothing | EMSC GA-PLS 0,39 88,59 2,97 0,54 58,28 1,56
Smoothing EMSC IPW-PLS | 0,4 87,61 2,85 0,53 58,94 1,58
Smoothing EMSC UVE-PLS | 0,62 70,37 1,85 0,71 28,11 1,19
Smoothing Baseline, Se¢imsiz 0,28 93,82 4,04 0,51 62,56 1,65
poly
Smoothing Baseline, VIP 0,48 82,5 2,4 0,57 52,91 1,47
poly
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Smoothing Baseline, SR 0,58 74,48 1,99 0,61 46,13 1,38
poly

Smoothing Baseline, sMC 0,8 50,84 1,43 0,68 33,62 1,24
poly

Smoothing Baseline, mRMR 0,3 93,25 3,87 0,53 60,37 1,61
poly

Smoothing Baseline, iPLS 0,37 89,66 3,12 0,54 58,76 1,57
poly

Smoothing Baseline, GA-PLS 0,41 87,21 2,81 0,55 57,37 1,55
poly

Smoothing Baseling, IPW-PLS | 0,5 80,49 2,27 0,67 36,54 1,27
poly

Smoothing Baseline, UVE-PLS | 0,69 63,7 1,67 0,66 38,15 1,29
poly

OI: On islem, DSM: Dalga boyu segim ydntemi.

Ek-9: Protein igeriginin PLS modelleme teknigi ile un 6rneklerinden alinan spektral verilerle tahmini i¢in olusturulan

model sonuglari

Tiirev oi DSM RMSEC | RZ%al RPDcal RMSEP | R?val RPDval
Se¢imsiz Se¢imsiz Se¢imsiz 0,34 96,49 5,37 0,45 89,69 3,15
Secimsiz Segimsiz VIP 0,27 97,86 6,87 0,41 91,45 3,46
Se¢imsiz Se¢imsiz SR 1,71 13,40 1,08 1,47 -9,59 0,97
Secimsiz Segimsiz sMC 1,79 4,93 1,03 1,55 -23,08 0,91
Se¢imsiz Se¢imsiz mRMR 0,34 96,59 5,44 0,44 90,17 3,22
Secimsiz Segimsiz iPLS 0,20 98,81 9,20 0,44 90,09 3,21
Secimsiz Secimsiz GA-PLS 0,38 95,83 4,92 0,42 90,87 3,34
Se¢imsiz Secimsiz IPW-PLS | 0,32 96,93 5,74 0,41 91,35 3,44
Secimsiz Secimsiz UVE-PLS | 1,78 6,21 1,04 1,46 -8,70 0,97
Secimsiz SNV Se¢imsiz | 0,35 96,38 5,28 0,45 89,87 3,18
Secimsiz SNV VIP 0,31 97,24 6,05 0,44 90,09 3,21
Secimsiz SNV SR 0,35 96,41 53 0,45 89,83 3,17
Secimsiz SNV sMC 0,51 92,4 3,64 0,67 77,03 2,11
Secimsiz SNV mRMR 0,36 96,25 5,19 0,44 90,17 3,22
Se¢imsiz SNV iPLS 0,36 96,09 5,08 0,47 88,81 3,02
Secimsiz SNV GA-PLS 0,35 96,36 5,27 0,43 90,45 3,27
Secimsiz SNV IPW-PLS | 0,36 96,23 5,17 0,46 89,37 31
Se¢imsiz SNV UVE-PLS | 0,7 85,5 2,64 0,7 74,86 2,02
Se¢imsiz MSC Se¢imsiz 0,35 96,37 5,27 0,45 89,83 3,17
Se¢imsiz MSC VIP 0,34 96,53 5,39 0,44 90,05 3,2
Se¢imsiz MSC SR 1,54 30,07 1,2 1,22 23,81 1,16
Secimsiz MSC sMC 1,57 27,65 1,18 1,54 -20,43 0,92
Se¢imsiz MSC mMRMR 0,35 96,28 5,21 0,44 90,12 3,22
Secimsiz MSC iPLS 0,24 98,35 7,81 0,38 92,54 3,7
Secimsiz MSC GA-PLS 0,34 96,49 5,36 0,45 89,86 3,17
Se¢imsiz MSC IPW-PLS | 0,36 96,22 5,17 0,46 89,27 3,09
Se¢imsiz MSC UVE-PLS | 1,45 38,25 1,28 1,33 9,52 1,06
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Segimsiz EMSC Segimsiz 0,25 98,13 7,34 0,37 93,06 3,84
Secimsiz EMSC VIP 0,25 98,15 7,38 0,41 91,57 3,48
Secimsiz EMSC SR 1,63 22,03 1,14 1,29 14,74 1,09
Secimsiz EMSC sMC 1,79 5,47 1,03 1,48 -11,01 0,96
Secimsiz EMSC mRMR 0,35 96,43 5,32 0,43 90,41 3,26
Secimsiz EMSC iPLS 0,28 97,63 6,52 0,39 92,29 3,64
Secimsiz EMSC GA-PLS 0,26 97,96 7,03 0,42 91,17 3,4
Secimsiz EMSC IPW-PLS | 0,23 98,45 8,08 0,47 88,93 3,04
Secimsiz EMSC UVE-PLS | 0,66 87,24 2,81 0,63 79,45 2,23
Segimsiz Baseline, Segimsiz 0,33 96,7 5,53 0,42 91,15 34
poly
Secimsiz Baseline, VIP 0,35 96,44 5,33 0,46 89,21 3,08
poly
Secimsiz Baseline, SR 0,33 96,7 5,53 0,42 91,14 34
poly
Segimsiz Baseline, sMC 0,82 80,21 2,26 0,91 58,07 1,56
poly
Segimsiz Baseline, mRMR 0,33 96,79 5,6 0,43 90,73 3,32
poly
Segimsiz Baseline, iPLS 0,35 96,34 5,25 0,44 90,17 3,22
poly
Secimsiz Baseline, GA-PLS 0,36 96,24 5,18 0,44 90,16 3,22
poly
Secimsiz Baseline, IPW-PLS | 0,35 96,48 5,35 0,4 91,69 3,51
poly
Secimsiz Baseline, UVE-PLS | 0,49 93,04 3,81 0,52 86,15 2,72
poly
First Segimsiz Secimsiz 0,19 98,9 9,58 0,45 89,6 3,13
First Secimsiz VIP 0,31 97,09 5,89 0,42 91 3,37
First Segimsiz SR 0,45 94,14 4,15 0,46 89,24 3,08
First Segimsiz sMC 0,3 97,3 6,12 0,49 87,55 2,86
First Secimsiz mRMR 0,19 98,95 9,79 0,48 88,47 2,98
First Secimsiz iPLS 0,21 98,69 8,77 0,42 90,87 3,34
First Segimsiz GA-PLS 0,29 97,47 6,32 0,44 90,33 3,25
First Segimsiz IPW-PLS | 0,27 97,82 6,8 0,44 89,95 3,19
First Secimsiz UVE-PLS | 1,54 29,72 1,2 1,22 24,12 1,16
First SNV Secimsiz 0,22 98,63 8,57 0,44 90,28 3,24
First SNV VIP 0,28 97,76 6,72 0,44 90,33 3,25
First SNV SR 0,33 96,85 5,66 0,41 91,24 3,42
First SNV sMC 0,3 97,28 6,09 0,58 82,62 2,42
First SNV mRMR 0,24 98,23 7,55 0,43 90,75 3,32
First SNV iPLS 0,19 98,97 9,91 0,45 89,45 3,11
First SNV GA-PLS 0,29 97,49 6,34 0,53 85,74 2,68
First SNV IPW-PLS | 0,24 98,35 7,82 0,46 89,42 3,11
First SNV UVE-PLS |1 70,38 1,85 1,08 40,91 1,31
First MSC Secimsiz 0,22 98,63 8,57 0,44 90,26 3,24
First MSC VIP 0,28 97,75 6,7 0,44 90,13 3,22
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First MSC SR 1,02 69,3 1,81 0,74 71,72 19
First MSC sMC 0,71 85 2,59 0,61 80,74 2,3
First MSC mRMR 0,25 98,22 7,53 0,43 90,74 3,32
First MSC iPLS 0,18 99,09 10,51 0,45 89,49 3,12
First MSC GA-PLS 0,21 98,68 8,75 0,46 89,21 3,08
First MSC IPW-PLS | 0,28 97,74 6,68 0,44 90,32 3,25
First MSC UVE-PLS | 0,41 94,99 4,49 0,48 88,32 2,96
First EMSC Se¢imsiz 0,22 98,63 8,6 0,44 90,02 3,2
First EMSC VIP 0,22 98,63 8,6 0,44 90,02 3,2
First EMSC SR 1,06 67,02 1,75 0,83 65,15 1,71
First EMSC sMC 0,52 92,08 3,57 0,62 80,25 2,27
First EMSC mRMR 0,21 98,73 8,93 0,43 90,47 3,27
First EMSC iPLS 0,17 99,15 10,87 0,45 89,75 3,16
First EMSC GA-PLS 0,34 96,54 54 0,44 90,32 3,25
First EMSC IPW-PLS | 0,23 98,38 7,88 0,45 89,5 3,12
First EMSC UVE-PLS | 1,12 62,65 1,64 1,02 46,66 1,38
First Baseline, Seg¢imsiz 0,18 99,07 10,42 0,46 88,99 3,05
poly
First Baseline, VIP 0,18 99,07 10,42 0,46 88,99 3,05
poly
First Baseline, SR 0,18 99,05 10,3 0,46 89,07 3,06
poly
First Baseline, sMC 0,39 95,48 4,72 0,6 81,81 2,37
poly
First Baseline, mRMR 0,21 98,65 8,63 0,47 88,75 3,01
poly
First Baseline, iPLS 0,2 98,88 9,48 0,48 88,16 2,94
poly
First Baseline, GA-PLS 0,3 97,43 6,27 0,47 88,56 2,99
poly
First Baseline, IPW-PLS | 0,29 97,47 6,31 0,43 90,76 3,32
poly
First Baseline, UVE-PLS | 0,76 82,75 2,42 0,82 65,91 1,73
poly
Second Segimsiz Secimsiz 0,09 99,76 20,59 0,44 90,2 3,23
Second Seg¢imsiz VIP 0,14 99,43 13,34 0,48 88,09 2,93
Second Segimsiz SR 0,57 90,51 3,26 0,71 74,17 1,99
Second Segimsiz sMC 0,27 97,9 6,93 0,46 89,2 3,07
Second Se¢imsiz mRMR 0,16 99,21 11,27 0,42 91,1 3,39
Second Se¢imsiz iPLS 0,36 96,26 5,19 0,42 90,93 3,36
Second Segimsiz GA-PLS 0,32 96,96 5,76 0,53 85,65 2,67
Second Se¢imsiz IPW-PLS | 0,31 97,22 6,03 0,48 88,25 2,95
Second Se¢imsiz UVE-PLS | 1,08 65,41 1,71 1,21 25,2 1,17
Second SNV Segimsiz 0,22 98,62 8,55 0,44 90,35 3,25
Second SNV VIP 0,22 98,57 8,39 0,52 86,17 2,72
Second SNV SR 0,98 71,43 1,88 0,95 53,66 1,48
Second SNV sMC 0,35 96,35 5,26 0,68 76,68 2,09
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Second SNV mMRMR 0,22 98,6 8,48 0,45 89,73 3,15
Second SNV iPLS 0,18 99,02 10,16 0,44 90,34 3,25
Second SNV GA-PLS 0,4 95,36 4,66 0,68 76,51 2,08
Second SNV IPW-PLS 0,13 99,5 14,17 0,64 79 2,21
Second SNV UVE-PLS | 0,77 82,49 2,4 0,7 75,19 2,03
Second MSC Secimsiz 0,22 98,62 8,55 0,44 90,33 3,25
Second MSC VIP 0,22 98,59 8,45 0,52 86,07 2,71
Second MSC SR 0,98 71,43 1,88 0,95 53,63 1,48
Second MSC sMC 0,35 96,29 521 0,7 75,34 2,04
Second MSC mRMR 0,21 98,64 8,61 0,45 89,71 3,15
Second MSC iPLS 0,18 99,02 10,15 0,44 90,35 3,25
Second MSC GA-PLS 0,2 98,8 9,16 0,69 75,81 2,05
Second MSC IPW-PLS 0,14 99,41 13,03 0,65 78,39 2,17
Second MSC UVE-PLS | 1,76 8,81 1,05 1,43 -4,91 0,99
Second EMSC Secimsiz 0,22 98,62 8,54 0,44 90,29 3,24
Second EMSC VIP 0,22 98,62 8,56 0,54 85,25 2,63
Second EMSC SR 1,01 69,78 1,83 0,97 52,02 1,46
Second EMSC sMC 0,35 96,41 53 0,67 76,78 2,1
Second EMSC mRMR 0,22 98,63 8,57 0,44 90 3,2
Second EMSC iPLS 0,18 99,02 10,14 0,43 90,42 3,26
Second EMSC GA-PLS 0,28 97,69 6,61 0,68 76,52 2,09
Second EMSC IPW-PLS | 0,14 99,41 13,13 0,61 80,92 2,31
Second EMSC UVE-PLS | 1,24 54,9 15 1,13 35,41 1,26
Second Baseline, Secimsiz 0,1 99,69 18,07 0,44 90,17 3,22
poly
Second Baseline, VIP 0,18 99,07 10,42 0,62 80,56 2,29
poly
Second Baseline, SR 1,63 21,93 1,14 1,41 -0,87 1,01
poly
Second Baseline, sMC 1,81 3,21 1,02 1,63 -35,93 0,87
poly
Second Baseline, mRMR 0,12 99,61 16,07 0,47 88,83 3,02
poly
Second Baseline, iPLS 0,18 99,03 10,19 0,46 89,38 3,1
poly
Second Baseline, GA-PLS 0,36 96,24 5,18 0,6 81,42 2,34
poly
Second Baseline, IPW-PLS 0,26 98,01 7,12 0,58 82,82 2,44
poly
Second Baseline, UVE-PLS | 1,67 17,57 1,11 1,8 -65,08 0,79
poly
Smoothing Segimsiz Se¢imsiz 0,35 96,42 531 0,45 89,55 3,13
Smoothing Segimsiz VIP 0,3 97,27 6,08 0,42 91 3,37
Smoothing Segimsiz SR 0,35 96,42 5,31 0,45 89,55 3,13
Smoothing Segimsiz sMC 1,8 4,31 1,03 1,56 -24,47 0,91
Smoothing Segimsiz mMRMR 0,34 96,52 5,38 0,44 90,03 3,2
Smoothing Segimsiz iPLS 0,28 97,63 6,52 0,45 89,79 3,16
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Smoothing Segimsiz GA-PLS 0,35 96,48 5,35 0,44 90,14 3,22
Smoothing Segimsiz IPW-PLS | 0,33 96,72 5,55 0,41 91,39 3,44
Smoothing Segimsiz UVE-PLS | 1,64 20,86 1,13 1,42 -3,16 0,99
Smoothing SNV Secimsiz 0,35 96,29 521 0,45 89,67 3,14
Smoothing SNV VIP 0,33 96,75 5,57 0,44 90,05 3,2
Smoothing SNV SR 0,35 96,32 5,23 0,45 89,61 3,14
Smoothing SNV sMC 0,4 95,37 4,67 0,64 79,41 2,23
Smoothing SNV mRMR 0,36 96,13 511 0,45 89,9 3,18
Smoothing SNV iPLS 0,26 98,01 7,12 0,41 91,36 3,44
Smoothing SNV GA-PLS 0,36 96,25 5,19 0,45 89,71 3,15
Smoothing SNV IPW-PLS | 0,36 96,21 5,16 0,46 89,31 3,09
Smoothing SNV UVE-PLS | 0,63 88,36 2,94 0,66 77,79 2,14
Smoothing MSC Secimsiz 0,35 96,28 521 0,45 89,62 3,14
Smoothing MSC VIP 0,3 97,4 6,23 0,43 90,42 3,26
Smoothing MSC SR 1,54 30,14 1,2 1,22 23,52 1,16
Smoothing MSC sMC 1,49 34,59 1,24 1,48 -12,12 0,95
Smoothing MSC mRMR 0,35 96,38 5,28 0,45 89,71 3,15
Smoothing MSC iPLS 0,34 96,49 5,36 0,45 89,8 3,16
Smoothing MSC GA-PLS 0,37 96,05 5,05 0,46 89,03 3,05
Smoothing MSC IPW-PLS | 0,36 96,12 51 0,46 89,04 3,05
Smoothing MSC UVE-PLS | 0,95 73,62 1,96 0,94 55,38 1,51
Smoothing EMSC Segimsiz 0,28 97,63 6,52 0,38 92,71 3,74
Smoothing EMSC VIP 0,28 97,63 6,52 0,38 92,71 3,74
Smoothing EMSC SR 1,62 22,63 1,14 1,29 15,05 11
Smoothing EMSC sMC 1,79 511 1,03 1,47 -10,03 0,96
Smoothing EMSC mRMR 0,28 97,6 6,49 0,38 92,54 3,7
Smoothing EMSC iPLS 0,3 97,26 6,07 0,4 91,96 3,56
Smoothing EMSC GA-PLS 0,28 97,68 6,6 0,37 92,89 3,79
Smoothing EMSC IPW-PLS | 0,32 97,06 5,86 0,47 88,79 3,02
Smoothing EMSC UVE-PLS | 0,68 86,28 2,71 0,76 70,5 1,86
Smoothing Baseline, Se¢imsiz 0,34 96,59 5,44 0,42 91,08 3,38
poly
Smoothing Baseline, VIP 0,36 96,27 5,2 0,46 89,18 3,07
poly
Smoothing Baseline, SR 0,34 96,59 5,44 0,42 91,08 3,38
poly
Smoothing Baseline, sMC 0,65 87,57 2,85 0,73 72,84 1,94
poly
Smoothing Baseline, mRMR 0,3 97,29 6,1 0,39 92,31 3,65
poly
Smoothing Baseline, iPLS 0,31 97,11 5,91 0,42 91,16 34
poly
Smoothing Baseline, GA-PLS 0,36 96,16 5,12 0,45 89,57 3,13
poly
Smoothing Baseline, IPW-PLS | 0,38 95,62 4,8 0,46 88,98 3,04
poly
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Smoothing

Baseline,
poly

UVE-PLS

1,71

13,56

1,08

1,46

-8,36

0,97

OI: On islem, DSM: Dalga boyu segim ydntemi.

Ek-10: Protein igeriginin SVM modelleme teknigi ile un 6rneklerinden alinan spektral verilerle tahmini igin olusturulan

model sonuglari

Tiirev oI DSM RMSEC | Rl RPDcal RMSEP R?val RPDval
Se¢imsiz Secimsiz | Segimsiz 0,33 96,77 5,59 0,41 91,26 3,42
Secimsiz Secimsiz | VIP 0,40 95,19 4,58 0,42 90,90 3,35
Secimsiz Se¢imsiz | SR 1,72 12,23 1,07 1,56 -24,11 0,91
Se¢imsiz Se¢imsiz | SMC 1,81 3,37 1,02 1,67 -41,59 0,85
Secimsiz Segimsiz mRMR 0,34 96,50 5,37 0,40 91,69 3,561
Se¢imsiz Se¢imsiz iPLS 0,44 94,37 4,23 0,43 90,39 3,26
Secimsiz Segimsiz GA-PLS 0,46 93,74 4,01 0,44 89,91 3,18
Se¢imsiz Se¢imsiz IPW-PLS 0,42 94,89 4,45 0,43 90,54 3,29
Secimsiz Sec¢imsiz | UVE-PLS | 1,83 1,35 1,01 1,72 -51,73 0,82
Secimsiz SNV Secimsiz 0,09 99,74 19,52 0,35 93,79 4,06
Se¢imsiz SNV VIP 0,27 97,85 6,84 0,41 91,3 3,43
Secimsiz SNV SR 0,1 99,69 18,15 0,35 93,71 4,03
Se¢imsiz SNV sMC 0,73 84,21 2,53 0,67 77,2 2,12
Secimsiz SNV mMRMR 0,15 99,35 12,5 0,35 93,72 4,03
Secimsiz SNV iPLS 0,26 98 7,1 0,38 92,53 3,7
Se¢imsiz SNV GA-PLS 0,3 97,43 6,26 0,41 91,38 3,44
Secimsiz SNV IPW-PLS 0,3 97,35 6,17 0,43 90,48 3,28
Secimsiz SNV UVE-PLS | 1,76 8,26 1,05 1,52 -17,7 0,93
Secimsiz MSC Se¢imsiz 0,1 99,73 19,4 0,35 93,8 4,06
Se¢imsiz MSC VIP 0,27 97,81 6,78 0,41 91,31 3,43
Se¢imsiz MSC SR 1,55 28,91 1,19 1,24 21,25 1,14
Secimsiz MSC sMC 1,57 27,29 1,18 1,56 -24,86 0,9
Secimsiz MSC mRMR 0,15 99,36 12,52 0,35 93,73 4,04
Se¢imsiz MSC iPLS 0,25 98,12 7,33 0,39 92,39 3,66
Secimsiz MSC GA-PLS 0,27 97,82 6,81 0,39 92,05 3,59
Secimsiz MSC IPW-PLS 0,3 97,36 6,18 0,43 90,48 3,28
Se¢imsiz MSC UVE-PLS | 15 33,36 1,23 1,48 -11,19 0,96
Secimsiz EMSC Secimsiz 0,03 99,97 58,96 0,36 93,53 3,97
Secimsiz EMSC VIP 0,23 98,4 7,94 0,39 92,15 3,61
Sec¢imsiz EMSC SR 1,64 21 1,13 1,32 11,15 1,07
Secimsiz EMSC sMC 1,81 3,16 1,02 1,57 -25,86 0,9
Secimsiz EMSC mRMR 0,05 99,93 38,32 0,36 93,46 3,95
Secimsiz EMSC iPLS 0,1 99,69 18,19 0,44 90,19 3,23
Secimsiz EMSC GA-PLS 0,28 97,76 6,71 0,38 92,69 3,74
Secimsiz EMSC IPW-PLS 0,25 98,13 7,34 0,46 89,12 3,06
Se¢imsiz EMSC UVE-PLS 1,24 54,78 1,49 1,25 20,61 1,13
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Secimsiz Baseline, Se¢imsiz 0,11 99,61 16,1 0,4 91,8 3,53
poly
Se¢imsiz Baseline, | VIP 0,32 97 58 0,4 91,81 3,53
poly
Segimsiz Baseline, | SR 0,13 99,49 14,03 0,39 92,34 3,65
poly
Segimsiz Baseline, | sMC 0,67 86,87 2,77 0,91 57,92 1,56
poly
Segimsiz Baseline, | mMRMR 0,13 99,53 14,73 0,4 91,65 3,5
poly
Se¢imsiz Baseline, | iPLS 0,28 97,7 6,63 0,41 91,33 3,43
poly
Se¢imsiz Baseline, | GA-PLS 0,32 97,04 5,84 0,4 91,81 3,53
poly
Se¢imsiz Baseline, | IPW-PLS 0,34 96,49 5,37 0,43 90,52 3,28
poly
Seg¢imsiz Baseline, | UVE-PLS 1,76 8,4 1,05 1,54 -21,76 0,92
poly
First Se¢imsiz Se¢imsiz 0,02 99,99 101,79 0,42 90,89 3,35
First Secimsiz | VIP 0,06 99,9 31,49 0,52 86,1 2,71
First Secimsiz | SR 0,21 98,64 8,63 0,49 87,87 2,9
First Se¢imsiz | SMC 0,23 98,46 8,09 0,55 84,34 2,55
First Se¢imsiz | MRMR 0,02 99,99 99,92 0,44 89,96 3,19
First Secimsiz | iPLS 0,05 99,93 37,98 0,48 88,46 2,97
First Se¢imsiz | GA-PLS 0,13 99,52 14,47 0,51 86,47 2,75
First Se¢imsiz | IPW-PLS 0,08 99,83 24,61 0,56 84,08 2,53
First Sec¢imsiz | UVE-PLS | 0,87 77,51 2,12 0,84 63,62 1,68
First SNV Se¢imsiz 0,02 99,99 100,69 0,39 92,27 3,63
First SNV VIP 0,02 99,99 99,77 0,47 88,67 3
First SNV SR 0,02 99,99 99,14 0,39 92,29 3,64
First SNV sMC 0,25 98,16 7.4 0,53 85,44 2,65
First SNV mRMR 0,02 99,99 99,99 0,4 91,81 3,53
First SNV iPLS 0,02 99,99 100,68 0,42 90,96 3,36
First SNV GA-PLS 0,06 99,91 33,29 0,67 77,18 2,12
First SNV IPW-PLS 0,04 99,96 48,91 0,5 87,24 2,83
First SNV UVE-PLS | 0,85 78,82 2,18 0,84 64,31 1,69
First MSC Se¢imsiz 0,02 99,99 100,57 0,39 92,27 3,64
First MSC VIP 0,02 99,99 99,59 0,47 88,77 3,02
First MSC SR 1,05 67,68 1,77 0,66 78,1 2,16
First MSC sMC 0,7 85,45 2,63 0,75 71,52 1,89
First MSC mRMR 0,02 99,99 99,47 0,4 91,89 3,55
First MSC iPLS 0,02 99,99 101,03 0,39 92,25 3,63
First MSC GA-PLS 0,07 99,84 25,1 0,69 75,53 2,04
First MSC IPW-PLS 0,04 99,96 49,36 0,52 86,35 2,73
First MSC UVE-PLS 1,16 60,49 1,6 1,08 40,81 1,31
First EMSC Se¢imsiz 0,02 99,99 100,57 0,39 92,08 3,59
First EMSC VIP 0,02 99,99 99,96 0,5 87,23 2,83
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First EMSC SR 1,07 66,3 1,73 0,79 68,16 1,79
First EMSC sMC 0,5 92,65 3,71 0,67 76,92 2,1
First EMSC mRMR 0,02 99,99 100,71 0,4 91,74 3,52
First EMSC iPLS 0,02 99,99 103,15 0,4 91,9 3,55
First EMSC GA-PLS 0,13 99,53 14,7 0,51 86,92 2,79
First EMSC IPW-PLS 0,08 99,81 23,26 0,52 86,1 2,71
First EMSC UVE-PLS 1,09 64,9 1,7 1,07 41,43 1,32
First Baseline, Se¢imsiz 0,02 99,99 99,25 0,48 88,23 2,95
poly
First Baseline, VIP 0,08 99,83 24,48 0,46 89,32 3,09
poly
First Baseline, | SR 0,38 95,63 4,81 0,56 84,02 2,53
poly
First Baseline, | sMC 0,31 97,2 6 0,87 61,36 1,63
poly
First Baseline, | mRMR 0,02 99,99 99,03 0,5 87,44 2,85
poly
First Baseline, | iPLS 0,02 99,99 100,04 0,52 86,22 2,72
poly
First Baseline, | GA-PLS 0,16 99,23 11,44 0,46 88,97 3,04
poly
First Baseline, | IPW-PLS 0,11 99,67 17,58 0,47 88,59 2,99
poly
First Baseline, UVE-PLS 0,97 72,14 1,9 0,87 61,35 1,63
poly
Second Se¢imsiz Se¢imsiz 0,02 99,99 99,79 0,4 92,02 3,58
Second Se¢imsiz | VIP 0,02 99,99 100,02 0,54 84,85 2,6
Second Se¢imsiz | SR 0,38 95,78 4,89 1 49,3 1,42
Second Secimsiz sMC 0,02 99,99 99,46 0,51 86,81 2,78
Second Secimsiz | MRMR 0,02 99,99 99,65 0,4 92,02 3,58
Second Se¢imsiz | iPLS 0,02 99,99 100,18 0,44 90,11 3,21
Second Secimsiz GA-PLS 0,1 99,72 18,86 0,8 67,09 1,76
Second Secimsiz IPW-PLS 0,02 99,99 99,91 0,72 73,2 1,95
Second Segimsiz UVE-PLS 1,06 66,51 1,74 1,11 37,45 1,28
Second SNV Secimsiz 0,02 99,99 101,04 0,43 90,51 3,28
Second SNV VIP 0,02 99,99 99,19 0,65 78,29 2,17
Second SNV SR 0,99 70,94 1,86 0,92 56,38 1,53
Second SNV sMC 0,24 98,33 7,78 0,88 60,47 1,61
Second SNV mRMR 0,02 99,99 100,82 0,46 89,37 3,1
Second SNV iPLS 0,02 99,99 99,37 0,47 88,87 3,03
Second SNV GA-PLS 0,02 99,98 78,3 0,86 62,54 1,65
Second SNV IPW-PLS 0,02 99,99 99,32 0,64 79,08 2,21
Second SNV UVE-PLS 0,58 90,02 3,18 0,66 77,89 2,15
Second MSC Secimsiz 0,02 99,99 101,08 0,43 90,54 3,29
Second MSC VIP 0,02 99,99 99,94 0,65 78,18 2,16
Second MSC SR 0,99 70,89 1,86 0,92 56,45 1,53
Second MSC sMC 0,23 98,46 8,09 0,8 67,42 1,77
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Second MSC mRMR 0,02 99,99 99,4 0,45 89,6 3,13
Second MSC iPLS 0,02 99,99 99,29 0,47 88,87 3,03
Second MSC GA-PLS 0,08 99,82 23,81 1 49,13 1,42
Second MSC IPW-PLS 0,02 99,99 99,35 0,63 79,79 2,25
Second MSC UVE-PLS 1,24 54,73 1,49 0,71 74,55 2
Second EMSC Secimsiz 0,02 99,99 100,58 0,43 90,43 3,27
Second EMSC VIP 0,02 99,99 100,58 0,43 90,43 3,27
Second EMSC SR 1,02 69,24 1,81 0,95 54,32 1,5
Second EMSC sMC 0,23 98,38 7,88 0,79 68,29 1,79
Second EMSC mRMR 0,02 99,99 100,77 0,46 89,43 3,11
Second EMSC iPLS 0,02 99,99 99,47 0,47 88,61 2,99
Second EMSC GA-PLS 0,02 99,99 100,58 1,05 43,22 1,34
Second EMSC IPW-PLS 0,02 99,99 99,22 0,66 77,98 2,15
Second EMSC UVE-PLS | 1,58 26,63 1,17 1,49 -12,75 0,95
Second Baseline, | Segimsiz 0,02 99,99 100,25 0,46 89,29 3,09
poly
Second Baseline, | VIP 0,02 99,99 100,25 0,46 89,29 3,09
poly
Second Baseline, | SR 1,64 20,71 1,13 1,49 -13,09 0,95
poly
Second Baseline, | sMC 1,8 4,16 1,03 1,68 -44,15 0,84
poly
Second Baseline, | mRMR 0,02 99,99 100,3 0,5 87,46 2,85
poly
Second Baseline, iPLS 0,02 99,99 99,56 0,46 89,32 3,09
poly
Second Baseline, | GA-PLS 0,21 98,72 8,89 0,65 78,35 2,17
poly
Second Baseline, | IPW-PLS 0,03 99,98 66,54 0,58 82,99 2,45
poly
Second Baseline, | UVE-PLS | 1,77 7,75 1,05 1,53 -19,08 0,93
poly
Smoothing Secimsiz Secimsiz 0,33 96,69 5,52 0,42 90,98 3,36
Smoothing Secimsiz | VIP 0,41 95,05 4,52 0,43 90,65 3,31
Smoothing Segimsiz SR 1,72 12,17 1,07 1,56 -24,27 0,91
Smoothing Secimsiz sMC 1,81 29 1,02 1,67 -42.,8 0,85
Smoothing Secimsiz | MRMR 0,35 96,37 5,28 0,41 91,53 3,47
Smoothing Se¢imsiz | IPLS 0,39 95,6 4,79 0,41 91,25 3,42
Smoothing Segimsiz GA-PLS 0,46 93,81 4,04 0,44 90,24 3,23
Smoothing Segimsiz IPW-PLS 0,42 94,83 4,42 0,43 90,48 3,27
Smoothing Se¢imsiz UVE-PLS 1,72 12,18 1,07 1,56 -24,06 0,91
Smoothing SNV Se¢imsiz 0,16 99,21 11,32 0,37 92,92 3,8
Smoothing SNV VIP 0,16 99,21 11,32 0,37 92,92 3,8
Smoothing SNV SR 0,17 99,14 10,84 0,37 92,9 3,79
Smoothing SNV sMC 0,69 86,08 2,69 0,64 78,85 2,2
Smoothing SNV mRMR 0,19 98,89 9,53 0,38 92,82 3,77
Smoothing SNV iPLS 0,28 97,74 6,68 0,4 91,73 3,562
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Smoothing SNV GA-PLS 0,29 97,52 6,37 0,39 92,18 3,61
Smoothing SNV IPW-PLS 0,32 97,03 5,83 0,45 89,6 3,13
Smoothing SNV UVE-PLS 1,68 16,21 11 1,63 -35,25 0,87
Smoothing MSC Secgimsiz 0,17 99,2 11,2 0,37 92,94 3,8
Smoothing MSC VIP 0,3 97,4 6,23 0,43 90,59 3,29
Smoothing MSC SR 1,55 28,82 1,19 1,25 20,71 1,13
Smoothing MSC sMC 1,49 34,55 1,24 1,47 -9,89 0,96
Smoothing MSC mRMR 0,2 98,85 9,37 0,38 92,75 3,75
Smoothing MSC iPLS 0,3 97,41 6,24 0,41 91,36 3,44
Smoothing MSC GA-PLS 0,29 97,51 6,37 0,41 91,58 3,48
Smoothing MSC IPW-PLS 0,32 97,02 5,82 0,45 89,48 3,12
Smoothing MSC UVE-PLS 1 70,44 1,85 0,98 51,35 1,45
Smoothing EMSC Segimsiz 0,15 99,36 12,51 0,38 92,44 3,68
Smoothing EMSC VIP 0,29 97,52 6,38 0,4 91,79 3,53
Smoothing EMSC SR 1,63 21,63 1,13 1,32 11,5 1,07
Smoothing EMSC sMC 1,81 2,75 1,02 1,56 -24,85 0,9
Smoothing EMSC mRMR 0,16 99,21 11,32 0,38 92,77 3,76
Smoothing EMSC iPLS 0,18 98,99 10,02 0,41 91,22 3,41
Smoothing EMSC GA-PLS 0,29 97,58 6,45 0,38 92,6 3,71
Smoothing EMSC IPW-PLS 0,31 97,14 5,94 0,49 87,84 2,9
Smoothing EMSC UVE-PLS 1,14 61,88 1,63 0,92 56,99 1,54
Smoothing Baseline, | Segimsiz 0,19 98,9 9,56 0,39 92,18 3,61
poly
Smoothing Baseline, | VIP 0,19 98,9 9,56 0,39 92,18 3,61
poly
Smoothing Baseline, | SR 0,21 98,74 8,97 0,39 92,09 3,59
poly
Smoothing Baseline, | sMC 0,63 88,35 2,94 0,79 68,01 1,79
poly
Smoothing Baseline, mRMR 0,2 98,78 9,09 0,39 92,3 3,64
poly
Smoothing Baseline, iPLS 0,32 96,97 5,78 0,41 91,31 3,43
poly
Smoothing Baseline, | GA-PLS 0,31 97,16 5,96 0,39 92,23 3,63
poly
Smoothing Baseline, | IPW-PLS 0,36 96,17 5,13 0,45 89,82 3,17
poly
Smoothing Baseline, | UVE-PLS 1,82 2,24 1,02 1,61 -31,74 0,88
poly

OI: On islem, DSM: Dalga boyu segim yéntemi.

Ek-11: Gluten igeriginin PLS modelleme teknigi ile un orneklerinden alinan spektral verilerle tahmini i¢in olusturulan

model sonuglari

Tiirev o1 DSM RMSEC | RZcal RPDcal RMSEP R2val RPDval
Se¢imsiz Se¢imsiz Se¢imsiz 1,24 92,53 3,67 1,08 88,78 3,02
Secimsiz Secimsiz VIP 1,16 93,46 3,93 1,16 86,97 2,80
Se¢imsiz Se¢imsiz SR 451 0,62 1,01 3,70 -31,87 0,88
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Secimsiz Segimsiz sMC 4,45 3,39 1,02 3,79 -38,30 0,86
Se¢imsiz Se¢imsiz mRMR 1,37 90,81 3,31 1,13 87,72 2,88
Segimsiz Segimsiz iPLS 1,07 94,36 4,23 1,23 85,32 2,64
Segimsiz Segimsiz GA-PLS 1,21 92,86 3,76 1,08 88,74 3,01
Se¢imsiz Se¢imsiz IPW-PLS 1,21 92,83 3,75 1,30 83,69 2,50
Segimsiz Segimsiz UVE-PLS | 4,20 13,98 1,08 3,86 -43,74 0,84
Se¢imsiz SNV Se¢imsiz 1,11 94,02 4,11 1,06 89,14 3,07
Segimsiz SNV VIP 1,04 94,66 4,35 1,08 88,76 3,01
Secimsiz SNV SR 1,1 94,03 411 1,06 89,15 3,07
Secimsiz SNV sMC 1,06 94,55 4,3 1,07 89,01 3,05
Segimsiz SNV mRMR 1,15 93,5 3,94 1,07 88,88 3,03
Secimsiz SNV iPLS 0,75 97,27 6,09 1,24 85,12 2,62
Segimsiz SNV GA-PLS 1,18 93,15 3,84 1,09 88,53 2,98
Secimsiz SNV IPW-PLS 1,4 90,39 3,24 1,2 86,08 2,71
Segimsiz SNV UVE-PLS | 1,9 82,42 2,4 1,74 70,77 1,87
Segimsiz MSC Secimsiz 1,09 94,23 4,18 1,04 89,56 3,13
Secimsiz MSC VIP 1,03 94,78 44 1,06 89,17 3,07
Segimsiz MSC SR 3 56,09 1,52 2,28 49,7 1,42
Segimsiz MSC sMC 4,47 2,54 1,02 3,45 -15,03 0,94
Secimsiz MSC MRMR 1,15 93,58 3,97 1,05 89,45 3,11
Segimsiz MSC iPLS 0,74 97,29 6,11 1,24 85,08 2,62
Segimsiz MSC GA-PLS 1,08 94,26 4,19 1,06 89,24 3,08
Secimsiz MSC IPW-PLS 1,4 90,46 3,25 1,2 86,09 2,71
Sec¢imsiz MSC UVE-PLS | 2,39 72,13 1,9 1,66 73,32 1,96
Segimsiz EMSC Segimsiz 0,99 95,18 4,58 1,05 89,45 3,11
Secimsiz EMSC VIP 0,85 96,47 5,35 1,18 86,6 2,76
Sec¢imsiz EMSC SR 3,94 24,25 1,15 3,69 -31,09 0,88
Segimsiz EMSC sMC 4,49 1,58 1,01 3,47 -16,11 0,94
Segimsiz EMSC mRMR 0,99 95,22 4,6 1,04 89,56 3,13
Sec¢imsiz EMSC iPLS 1,19 93,05 3,81 1,05 89,45 3,11
Sec¢imsiz EMSC GA-PLS 1,07 94,41 4,25 1,11 88,15 2,94
Segimsiz EMSC IPW-PLS 1,61 87,26 2,81 1,29 84,01 2,53
Secimsiz EMSC UVE-PLS | 1,95 81,47 2,33 1,78 69,4 1,83
Secimsiz Baseline, Secimsiz 1,17 93,36 3,9 1,21 85,9 2,69
poly
Secgimsiz Baseline, VIP 1,32 91,48 3,44 1,11 88,11 2,93
poly
Secgimsiz Baseline, SR 3,6 36,57 1,26 3,6 -24,83 0,9
poly
Segimsiz Baseline, sMC 2,99 56,44 1,52 3,19 1,86 1,02
poly
Se¢imsiz Baseline, mRMR 1,16 93,44 3,92 1,11 88,05 2,92
poly
Segimsiz Baseline, iPLS 1,24 92,49 3,66 1,02 89,9 3,18
poly
Sec¢imsiz Baseline, GA-PLS 1,24 92,48 3,66 1,15 87,29 2,83
poly
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Se¢imsiz Baseline, IPW-PLS 1,17 93,31 3,88 1,04 89,59 3,13
poly
Se¢imsiz Baseline, UVE-PLS | 2,91 58,66 1,56 2,91 18,29 1,12
poly
First Se¢imsiz Se¢imsiz 1,14 93,59 3,97 1,08 88,84 3,02
First Se¢imsiz VIP 0,82 96,73 5,56 1,37 81,83 2,37
First Se¢imsiz SR 2,21 76,18 2,06 2,24 51,48 1,45
First Secimsiz sMC 1,55 88,27 2,93 1,66 73,4 1,96
First Se¢imsiz mRMR 1,3 91,72 3,49 1,19 86,32 2,73
First Se¢imsiz iPLS 141 90,26 3,22 1,13 87,57 2,87
First Secimsiz GA-PLS 1,07 94,44 4,26 1,38 81,64 2,36
First Secimsiz IPW-PLS 1,48 89,33 3,08 1,29 83,96 2,52
First Secimsiz UVE-PLS | 2,19 76,58 2,08 1,85 66,84 1,75
First SNV Segimsiz 1,43 90,06 3,19 1,24 85,28 2,63
First SNV VIP 0,75 97,23 6,03 1,22 85,52 2,66
First SNV SR 1,94 81,59 2,34 1,97 62,64 1,65
First SNV sMC 1,41 90,35 3,23 1,37 81,97 2,38
First SNV mMRMR 1,05 94,65 4,34 1,16 86,95 2,8
First SNV iPLS 11 94,05 4,12 1,04 89,64 3,14
First SNV GA-PLS 1 95,14 4,56 1,19 86,3 2,73
First SNV IPW-PLS | 0,96 95,49 4,73 1,21 85,86 2,69
First SNV UVE-PLS | 1,98 80,88 2,3 1,63 74,34 1,99
First MSC Se¢imsiz 1,43 90,05 3,19 1,24 85,26 2,63
First MSC VIP 0,75 97,28 6,09 1,22 85,52 2,66
First MSC SR 1,98 80,9 2,3 2,01 60,96 1,62
First MSC sMC 1,26 92,2 3,6 1,35 82,37 2,41
First MSC mRMR 1,42 90,13 3,2 1,22 85,54 2,66
First MSC iPLS 11 94,07 4,13 1,04 89,65 3,14
First MSC GA-PLS 1,13 93,75 4,02 1,14 87,4 2,85
First MSC IPW-PLS 0,96 95,53 4,75 1,2 86,11 2,71
First MSC UVE-PLS | 1,48 89,34 3,08 1,2 86,06 2,71
First EMSC Se¢imsiz 1,17 93,3 3,88 1,08 88,73 3,01
First EMSC VIP 1,05 94,61 4,33 1,09 88,53 2,98
First EMSC SR 2,07 79,07 2,2 2,21 52,66 1,47
First EMSC sMC 1,34 91,28 34 1,36 82,26 2,4
First EMSC mRMR 1,43 90,04 3,18 1,23 85,34 2,64
First EMSC iPLS 11 94,06 4,12 1,07 89,04 3,05
First EMSC GA-PLS 0,99 95,18 4,57 1,35 82,42 2,41
First EMSC IPW-PLS 1,24 92,53 3,67 1,08 88,81 3,02
First EMSC UVE-PLS 3,57 37,79 1,27 2,24 51,44 1,45
First Baseline, Secimsiz 1,26 92,25 3,61 1,13 87,67 2,88
poly
First Baseline, VIP 0,7 97,6 6,48 1,44 80,07 2,26
poly
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First Baseline, SR 3,03 55,02 15 2,91 18,31 1,12
poly
First Baseline, sMC 1,89 82,47 2,4 1,89 65,53 1,72
poly
First Baseline, mRMR 1,46 89,63 3,12 1,26 84,71 2,58
poly
First Baseline, iPLS 1,15 93,5 3,94 1,26 84,57 2,57
poly
First Baseline, GA-PLS 1,48 89,23 3,06 1,2 86,18 2,72
poly
First Baseline, IPW-PLS 1,1 94,07 4,12 1,16 87,03 2,81
poly
First Baseline, UVE-PLS 3,81 28,91 1,19 3,77 -37,03 0,86
poly
Second Segimsiz Se¢imsiz 0,97 95,4 4,69 1,29 84,02 2,53
Second Segimsiz VIP 0,87 96,29 521 1,43 80,23 2,27
Second Secimsiz SR 2,66 65,48 1,71 2,73 27,8 1,19
Second Segimsiz sMC 1,04 94,71 4,37 1,24 85,25 2,63
Second Sec¢imsiz mRMR 0,93 95,73 4,86 1,39 81,32 2,34
Second Secimsiz iPLS 1,45 89,71 3,13 1,21 85,84 2,69
Second Secimsiz GA-PLS 1,39 90,6 3,28 1,59 75,52 2,04
Second Segimsiz IPW-PLS 1,51 88,86 3,01 1,62 74,78 2,01
Second Segimsiz UVE-PLS 3,05 54,39 1,49 2,8 24,12 1,16
Second SNV Secimsiz 0,7 97,61 6,49 1,26 84,73 2,59
Second SNV VIP 0,87 96,31 5,23 1,34 82,66 2,43
Second SNV SR 2,37 72,61 1,92 2,39 44,89 1,36
Second SNV sMC 1,13 93,76 4,02 1,39 81,31 2,34
Second SNV mMRMR 0,93 95,8 4.9 1,24 85,19 2,63
Second SNV iPLS 1,19 93,04 3,81 1,17 86,89 2,79
Second SNV GA-PLS 1,25 92,35 3,63 1,43 80,15 2,27
Second SNV IPW-PLS 1,33 91,31 3,41 1,47 79,26 2,22
Second SNV UVE-PLS | 3,38 44,04 1,34 3,4 -11,32 0,96
Second MSC Secimsiz 0,7 97,61 6,5 1,26 84,72 2,59
Second MSC VIP 0,87 96,33 5,24 1,34 82,59 2,42
Second MSC SR 2,47 70,23 1,84 2,21 52,96 1,47
Second MSC sMC 1,32 91,48 3,44 1,53 77,46 2,13
Second MSC mRMR 0,93 95,82 4,91 1,25 85,01 2,61
Second MSC iPLS 1,36 90,9 3,33 1,3 83,62 2,5
Second MSC GA-PLS 1,01 94,99 4,49 1,48 78,96 2,2
Second MSC IPW-PLS 1,34 91,21 3,39 1,5 78,18 2,16
Second MSC UVE-PLS 2,32 73,68 1,96 2,66 31,71 1,22
Second EMSC Se¢imsiz 0,7 97,61 6,5 1,26 84,77 2,59
Second EMSC VIP 0,87 96,33 5,25 1,31 83,34 2,48
Second EMSC SR 2,54 68,59 1,79 2,24 51,35 1,45
Second EMSC sMC 1,35 91,08 3,36 1,38 81,55 2,35
Second EMSC mMRMR 0,94 95,64 4,81 1,17 86,77 2,78




Second EMSC iPLS 1,16 93,44 3,92 1,1 88,27 2,95
Second EMSC GA-PLS 1,06 94,53 4,29 1,58 76 2,06
Second EMSC IPW-PLS 1,35 91,13 3,37 151 77,94 2,15
Second EMSC UVE-PLS 1,91 82,12 2,38 2,08 58,36 1,57
Second Baseline, Se¢imsiz 0,91 95,98 5,01 1,37 81,77 2,37
poly
Second Baseline, VIP 0,93 95,77 4,88 1,56 76,44 2,08
poly
Second Baseline, SR 4,27 10,94 1,06 3,58 -23,62 0,91
poly
Second Baseline, sMC 4,47 2,2 1,02 3,71 -33,14 0,88
poly
Second Baseline, mRMR 0,94 95,71 4,85 1,39 81,32 2,34
poly
Second Baseline, iPLS 1,17 93,33 3,89 1,23 85,33 2,64
poly
Second Baseline, GA-PLS 1,38 90,66 3,29 1,64 74,04 1,98
poly
Second Baseline, IPW-PLS 1,15 93,55 3,96 1,54 77,09 2,11
poly
Second Baseline, UVE-PLS | 3,82 28,78 1,19 3,37 -9,48 0,97
poly
Smoothing Seg¢imsiz Segimsiz 1,26 92,19 3,59 1,07 88,93 3,04
Smoothing Segimsiz VIP 1,27 92,06 3,56 1,11 88,11 2,93
Smoothing Secimsiz SR 451 0,62 1,01 3,7 -31,87 0,88
Smoothing Secimsiz sMC 4,46 2,66 1,02 3,79 -39 0,86
Smoothing Segimsiz mMRMR 1,3 91,74 3,5 1,16 87,11 2,81
Smoothing Segimsiz iPLS 1,22 92,76 3,73 1,17 86,81 2,78
Smoothing Secimsiz GA-PLS 1,26 92,19 3,6 11 88,33 2,96
Smoothing Segimsiz IPW-PLS 1,31 91,61 3,47 1,29 83,93 2,52
Smoothing Sec¢imsiz UVE-PLS | 3,76 30,89 1,21 3,84 -42,33 0,85
Smoothing SNV Secimsiz 1,17 93,28 3,87 1,04 89,48 3,12
Smoothing SNV VIP 1,14 93,63 3,98 1,06 89,25 3,08
Smoothing SNV SR 1,17 93,29 3,88 1,04 89,49 3,12
Smoothing SNV sMC 1,16 93,47 3,93 1,04 89,58 3,13
Smoothing SNV mMRMR 1,2 92,99 3,8 1,06 89,1 3,06
Smoothing SNV iPLS 1,07 94,41 4,25 1,13 87,64 2,87
Smoothing SNV GA-PLS 1,21 92,85 3,76 1,09 88,5 2,98
Smoothing SNV IPW-PLS 14 90,36 3,23 1,2 86,06 2,71
Smoothing SNV UVE-PLS 2,26 75,1 2,01 2,1 57,52 1,55
Smoothing MSC Secimsiz 1,16 93,39 3,91 1,03 89,84 3,17
Smoothing MSC VIP 1,15 93,59 3,97 1,04 89,58 3,13
Smoothing MSC SR 2,95 57,47 1,54 2,28 49,96 1,43
Smoothing MSC sMC 4,46 2,93 1,02 3,45 -15,02 0,94
Smoothing MSC mRMR 1.2 92,94 3,78 1,03 89,67 3,14
Smoothing MSC iPLS 1,18 93,15 3,84 1,07 88,89 3,03
Smoothing MSC GA-PLS 1,17 93,33 3,89 1,02 89,86 3,17
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Smoothing MSC IPW-PLS 14 90,43 3,25 1,2 86,11 2,71

Smoothing MSC UVE-PLS | 3,59 37,08 1,27 2,79 25,06 1,17

Smoothing EMSC Segimsiz 11 94,04 4,11 1,05 89,26 3,08

Smoothing EMSC VIP 1,13 93,77 4,03 1,06 89,07 3,06

Smoothing EMSC SR 4 21,94 1,14 3,73 -34,63 0,87

Smoothing EMSC sMC 4,49 1,42 1,01 3,49 -17,77 0,93

Smoothing EMSC mRMR 1,11 93,96 4,09 1,04 89,46 3,11

Smoothing EMSC iPLS 1,07 94,46 4,27 1,01 90,14 3,22

Smoothing EMSC GA-PLS 1,09 94,21 4,18 0,99 90,45 3,27

Smoothing EMSC IPW-PLS 1,62 87,21 2,81 1,29 83,96 2,52

Smoothing EMSC UVE-PLS | 1,63 87,09 2,8 1,3 83,63 2,5

Smoothing Baseline, Se¢imsiz 1,23 92,64 3,7 1,18 86,49 2,75
poly

Smoothing Baseline, VIP 1,34 91,24 3,39 1,15 87,31 2,84
poly

Smoothing Baseline, SR 3,22 49,35 1,41 3,08 8,39 1,06
poly

Smoothing Baseline, sMC 2,79 61,85 1,63 3,44 -13,98 0,95
poly

Smoothing Baseline, MRMR 1,23 92,56 3,68 1,11 88,2 2,94
poly

Smoothing Baseline, iPLS 1,25 92,39 3,64 1,02 89,92 3,18
poly

Smoothing Baseline, GA-PLS 1,27 92,07 3,57 1,19 86,29 2,73
poly

Smoothing Baseline, IPW-PLS 1,24 92,48 3,66 1,04 89,6 3,13
poly

Smoothing Baseline, UVE-PLS | 2,73 63,68 1,67 3,24 -1,46 1
poly

OI: On islem, DSM: Dalga boyu segim yontemi.

Ek-12 Gluten igeriginin SVM modelleme teknigi ile un drneklerinden alinan spektral verilerle tahmini i¢in olusturulan
model sonuglari

Tiirev oi DSM RMSEC R2cal RPDcal RMSEP R2val RPDval
Se¢imsiz Secimsiz Se¢imsiz 1,37 90,79 3,31 0,99 90,45 3,27
Secimsiz Segimsiz VIP 1,53 88,61 2,98 1,02 89,92 3,18
Secimsiz Segimsiz SR 4,52 0,04 1,00 3,86 -44,11 0,84
Secimsiz Secimsiz sMC 4,48 2,04 1,01 3,98 -52,86 0,82
Se¢imsiz Se¢imsiz mMRMR 1,42 90,09 3,19 1,03 89,78 3,16
Secimsiz Secimsiz iPLS 1,57 87,98 2,90 1,27 84,47 2,56
Se¢imsiz Se¢imsiz GA-PLS 1,59 87,67 2,86 1,23 85,45 2,65
Secimsiz Secimsiz IPW-PLS | 1,55 88,23 2,93 1,06 89,14 3,07
Secimsiz Secimsiz UVE-PLS | 4,45 3,11 1,02 3,94 -49,61 0,83
Se¢imsiz SNV Se¢imsiz 0,75 97,27 6,08 0,95 91,20 3,41
Secimsiz SNV VIP 1,18 93,14 3,84 0,97 90,99 3,37
Secimsiz SNV SR 0,76 97,19 5,99 0,95 91,34 3,43
Secimsiz SNV sMC 0,93 95,78 4,89 0,95 91,29 3,42
Secimsiz SNV mRMR 0,96 95,53 4,75 0,96 91,06 3,38
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Se¢imsiz SNV iPLS 1,14 93,67 3,99 1,04 89,56 3,13
Segimsiz SNV GA-PLS 1,24 92,49 3,66 0,92 91,78 3,53
Se¢imsiz SNV IPW-PLS | 1,27 92,12 3,58 1,17 86,7 2,77
Se¢imsiz SNV UVE-PLS | 3,44 42 1,32 3,67 -29,96 0,89
Se¢imsiz MSC Se¢imsiz 0,75 97,24 6,05 0,95 91,2 3,41
Se¢imsiz MSC VIP 1,18 93,15 3,84 0,96 91,03 3,37
Segimsiz MSC SR 3 55,92 1,51 2,32 48,03 1,4
Segimsiz MSC sMC 4,47 2,29 1,02 3,55 -21,71 0,92
Se¢imsiz MSC mRMR 0,95 95,62 4,8 0,96 91,1 3,39
Se¢imsiz MSC iPLS 1,06 94,56 4,31 1,06 89,16 3,07
Segimsiz MSC GA-PLS 1,24 92,51 3,67 0,98 90,76 3,33
Segimsiz MSC IPW-PLS | 1,27 92,12 3,58 1,17 86,68 2,77
Segimsiz MSC UVE-PLS | 4,17 15,14 1,09 3,38 -10,45 0,96
Se¢imsiz EMSC Se¢imsiz 0,43 99,1 10,6 1,21 85,91 2,69
Seg¢imsiz EMSC VIP 1,09 94,2 4,17 1,02 90,03 3,2
Segimsiz EMSC SR 3,97 22,95 1,14 3,69 -31,62 0,88
Seg¢imsiz EMSC sMC 4,49 1,46 1,01 3,54 -21,17 0,92
Segimsiz EMSC mRMR 0,5 98,76 9,01 1,19 86,31 2,73
Segimsiz EMSC iPLS 1,12 93,85 4,05 0,94 914 3,45
Segimsiz EMSC GA-PLS 1,16 93,42 3,92 0,97 90,95 3,36
Segimsiz EMSC IPW-PLS | 1,6 87,46 2,84 1,21 85,79 2,68
Segimsiz EMSC UVE-PLS | 2,22 75,96 2,05 1,74 70,62 1,86
Secimsiz Baseline, Se¢imsiz 0,56 98,46 8,1 1,2 86,06 2,71
poly
Segimsiz Baseline, VIP 1,33 91,36 3,42 0,95 91,22 341
poly
Segimsiz Baseline, SR 3,61 36,29 1,26 3,66 -29,07 0,89
poly
Seg¢imsiz Baseline, sMC 2,91 58,7 1,56 3,25 -2,05 1
poly
Segimsiz Baseline, mRMR 0,64 98,02 7,14 1,22 85,72 2,67
poly
Segimsiz Baseline, iPLS 0,96 95,48 4,72 1 90,26 3,24
poly
Segimsiz Baseline, GA-PLS 1,29 91,92 3,53 1,12 87,8 2,89
poly
Segimsiz Baseline, IPW-PLS | 1,3 91,75 3,5 0,94 91,51 3,47
poly
Se¢imsiz Baseline, UVE-PLS | 2,48 70,05 1,84 2,56 36,83 1,27
poly
First Seg¢imsiz Sec¢imsiz 0,05 99,99 99,24 1,13 87,77 2,89
First Segimsiz VIP 0,5 98,76 9,02 1,39 81,42 2,34
First Se¢imsiz SR 2,21 76,17 2,06 2,25 51,04 1,44
First Seg¢imsiz sMC 1,48 89,23 3,06 14 81,1 2,32
First Segimsiz mRMR 0,05 99,99 99,55 1,15 87,13 2,82
First Segimsiz iPLS 0,05 99,99 99,29 1,35 82,51 2,42
First Se¢imsiz GA-PLS 0,82 96,72 5,54 1,35 82,29 2,4
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First Segimsiz IPW-PLS | 0,64 98,01 7,11 1,34 82,57 2,42
First Segimsiz UVE-PLS | 3,58 37,46 1,27 3,51 -19,07 0,93
First SNV Segimsiz 0,05 99,99 99,26 1,08 88,78 3,02
First SNV VIP 0,05 99,99 100,15 1,58 75,9 2,06
First SNV SR 1,88 82,75 2,42 1,79 69,24 1,82
First SNV sMC 1,05 94,63 4,33 1,36 82,04 2,38
First SNV mRMR 0,05 99,99 99,46 11 88,25 2,95
First SNV iPLS 0,05 99,99 99,1 1,57 76,27 2,07
First SNV GA-PLS 0,66 97,86 6,87 1,89 65,65 1,72
First SNV IPW-PLS | 0,05 99,99 91,66 1,81 68,54 1,8
First SNV UVE-PLS | 3,23 49,04 1,41 2,08 58,12 1,56
First MSC Se¢imsiz 0,05 99,99 99,35 1,08 88,7 3,01
First MSC VIP 0,05 99,99 99,5 1,58 75,9 2,06
First MSC SR 1,98 80,88 2,3 2,04 59,69 1,59
First MSC sMC 1,19 93,07 3,82 1,29 84,01 2,53
First MSC mRMR 0,05 99,99 100,94 1,11 88,13 2,93
First MSC iPLS 0,27 99,66 17,12 1,79 69,13 1,82
First MSC GA-PLS 0,45 99 10,03 1,58 76,03 2,06
First MSC IPW-PLS | 0,05 99,99 94,4 1,95 63,37 1,67
First MSC UVE-PLS | 2,17 76,95 2,09 2 61,23 1,62
First EMSC Se¢imsiz 0,05 99,99 99,09 1,11 88,05 2,92
First EMSC VIP 0,05 99,99 99,62 1,7 72,14 1,91
First EMSC SR 2,08 78,82 2,18 2,28 49,69 1,42
First EMSC sMC 1,21 92,79 3,74 1,3 83,67 2,5
First EMSC mRMR 0,05 99,99 99,87 1,17 86,8 2,78
First EMSC iPLS 0,05 99,99 99,3 1,44 80,02 2,26
First EMSC GA-PLS 0,77 97,1 59 1,76 70,17 1,85
First EMSC IPW-PLS | 0,3 99,55 14,91 1,59 75,56 2,04
First EMSC UVE-PLS | 1,78 84,58 2,56 15 78,17 2,16
First Baseline, Secgimsiz 0,05 99,99 99,42 1,41 80,83 2,31
poly
First Baseline, VIP 0,73 97,4 6,23 15 78,36 2,17
poly
First Baseline, SR 3,08 53,77 1,48 2,85 21,75 1,14
poly
First Baseline, sMC 1,78 84,48 2,55 1,92 64,4 1,69
poly
First Baseline, mRMR 0,05 99,99 99,03 1,46 79,53 2,23
poly
First Baseline, iPLS 0,16 99,88 29,06 1,51 77,98 2,15
poly
First Baseline, GA-PLS 1 95,11 4,54 1,37 81,88 2,37
poly
First Baseline, IPW-PLS | 0,32 99,51 14,39 1,78 69,47 1,83
poly
First Baseline, UVE-PLS | 3,71 32,59 1,22 2,64 32,74 1,23
poly
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Second Segimsiz Se¢imsiz 0,05 99,99 99,25 1,23 85,3 2,64
Second Se¢imsiz VIP 0,05 99,99 99,24 1,82 68,01 1,79
Second Se¢imsiz SR 2,66 65,32 1,71 2,73 28,17 1,19
Second Se¢imsiz sMC 0,05 99,99 99,56 2,08 58,07 1,56
Second Se¢imsiz mRMR 0,05 99,99 98,8 1,37 81,96 2,38
Second Se¢imsiz iPLS 0,05 99,99 100,05 1,82 68,09 1,79
Second Secimsiz GA-PLS 0,71 97,54 6,4 2,94 16,44 1,11
Second Se¢imsiz IPW-PLS | 0,05 99,99 98,53 2,62 33,87 1,24
Second Secimsiz UVE-PLS | 2,96 57,17 1,53 2,44 42,34 1,33
Second SNV Secimsiz 0,05 99,99 99,66 1,13 87,7 2,88
Second SNV VIP 0,05 99,99 99,44 1,66 73,28 1,95
Second SNV SR 2,38 72,25 191 2,33 47,74 14
Second SNV sMC 0,05 99,99 86,43 2,04 59,77 1,59
Second SNV mRMR 0,05 99,99 99,48 1,21 85,8 2,68
Second SNV iPLS 0,05 99,99 99,68 1,69 72,41 1,92
Second SNV GA-PLS 0,05 99,99 100,67 2,95 16,08 1,1
Second SNV IPW-PLS | 0,05 99,99 99,95 2,72 28,39 1,19
Second SNV UVE-PLS | 2,8 61,8 1,63 2,08 58,38 1,57
Second MSC Seg¢imsiz 0,05 99,99 99 1,13 87,68 2,88
Second MSC VIP 0,05 99,99 99,06 1,65 73,65 1,97
Second MSC SR 2,48 70,05 1,84 2,14 55,79 1,52
Second MSC sMC 0,92 95,91 4,96 2,16 55,05 1,51
Second MSC mRMR 0,05 99,99 100,02 121 85,8 2,68
Second MSC iPLS 0,05 99,99 99,97 141 80,69 2,3
Second MSC GA-PLS 0,3 99,55 14,99 3,46 -15,64 0,94
Second MSC IPW-PLS | 0,05 99,99 99,4 2,71 28,9 1,2
Second MSC UVE-PLS | 2,98 56,58 1,52 3,51 -19,13 0,93
Second EMSC Secimsiz 0,05 99,99 99,9 1,13 87,6 2,87
Second EMSC VIP 0,05 99,99 99,61 1,62 74,72 2,01
Second EMSC SR 2,54 68,38 1,79 2,18 54,24 1,49
Second EMSC sMC 0,9 96,03 5,04 2,2 53,27 1,48
Second EMSC mRMR 0,05 99,99 99,89 1,17 86,76 2,78
Second EMSC iPLS 0,05 99,99 99,39 1,42 80,61 2,29
Second EMSC GA-PLS 0,05 99,99 98,81 3,28 -3,68 0,99
Second EMSC IPW-PLS | 0,05 99,99 99,28 2,62 33,84 1,24
Second EMSC UVE-PLS | 4,22 12,95 1,08 3,97 -51,75 0,82
Second Baseline, Se¢imsiz 0,05 99,99 100,42 1,31 83,48 2,49
poly
Second Baseline, VIP 0,05 99,99 99,97 15 78,2 2,16
poly
Second Baseline, SR 4,29 10,08 1,06 3,54 -20,96 0,92
poly
Second Baseline, sMC 4,44 3,8 1,02 3,61 -26,04 0,9
poly
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Second Baseline, mRMR 0,05 99,99 99,74 1,39 81,37 2,34
poly
Second Baseline, iPLS 0,4 99,2 11,23 1,65 73,87 1,98
poly
Second Baseline, GA-PLS 0,94 95,68 4,83 1,67 73 1,95
poly
Second Baseline, IPW-PLS | 0,27 99,63 16,58 1,81 68,46 1,8
poly
Second Baseline, UVE-PLS | 4,32 8,8 1,05 4,12 -63,56 0,79
poly
Smoothing Segimsiz Se¢imsiz 1,39 90,58 3,27 1 90,37 3,26
Smoothing | Segimsiz VIP 1,53 88,56 2,97 1,03 89,69 3,15
Smoothing Se¢imsiz SR 4,52 0,08 1 3,86 -43,72 0,84
Smoothing Secimsiz sMC 4,5 1,22 1,01 4,03 -56,56 0,81
Smoothing Secimsiz mRMR 1,43 90 3,18 1,03 89,73 3,15
Smoothing | Segimsiz iPLS 1,49 89,21 3,06 1,08 88,67 3
Smoothing | Segimsiz GA-PLS 1,65 86,64 2,75 1,26 84,68 2,58
Smoothing | Segimsiz IPW-PLS | 1,55 88,3 2,94 1,06 89,17 3,07
Smoothing Secimsiz UVE-PLS | 4,47 2,23 1,02 3,71 -32,62 0,88
Smoothing | SNV Seg¢imsiz 0,92 95,86 4,93 0,98 90,7 3,31
Smoothing | SNV VIP 1,28 91,95 3,54 0,94 91,53 3,47
Smoothing | SNV SR 0,93 95,75 4,87 0,97 90,98 3,36
Smoothing | SNV sMC 1,06 94,54 4,3 0,98 90,66 3,31
Smoothing | SNV mRMR 1,07 94,36 4,23 0,96 91,12 3,39
Smoothing SNV iPLS 1,2 92,95 3,78 0,93 91,67 3,5
Smoothing | SNV GA-PLS 1,26 92,18 3,59 0,91 92,02 3,58
Smoothing SNV IPW-PLS | 1,31 91,65 3,48 1,19 86,35 2,74
Smoothing SNV UVE-PLS | 3,37 44,47 1,35 2,44 42,63 1,33
Smoothing MSC Se¢imsiz 0,92 95,82 4,91 0,97 90,84 3,34
Smoothing MSC VIP 1,28 91,98 3,55 0,94 91,5 3,47
Smoothing MSC SR 2,96 57,32 1,54 2,31 48,29 1,41
Smoothing MSC sMC 4,46 2,57 1,02 3,56 -22,15 0,91
Smoothing MSC mRMR 1,08 94,3 4,21 0,96 91,02 3,37
Smoothing MSC iPLS 1,09 94,23 4,18 0,95 91,31 3,43
Smoothing MSC GA-PLS 1,27 92,17 3,59 0,94 91,53 3,47
Smoothing MSC IPW-PLS | 1,31 91,65 3,48 1,19 86,29 2,73
Smoothing | MSC UVE-PLS | 3,85 27,55 1,18 3,14 4,85 1,04
Smoothing EMSC Secimsiz 0,82 96,7 5,53 1 90,32 3,25
Smoothing EMSC VIP 1,31 91,56 3,46 0,99 90,61 3,3
Smoothing EMSC SR 4,03 20,75 1,13 3,71 -32,81 0,88
Smoothing EMSC sMC 4,49 1,31 1,01 3,56 -22,66 0,91
Smoothing EMSC mRMR 0,9 96,06 5,06 0,96 91,08 3,38
Smoothing EMSC iPLS 1,16 93,45 3,92 0,94 91,52 3,47
Smoothing EMSC GA-PLS 1,16 93,39 3,91 0,95 91,23 3,41
Smoothing EMSC IPW-PLS | 1,64 86,79 2,76 1,22 85,55 2,66
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Smoothing | EMSC UVE-PLS | 3,37 44,43 1,35 1,85 67,13 1,76

Smoothing | Baseline, Segimsiz 0,87 96,34 5,25 1 90,41 3,26
poly

Smoothing Baseline, VIP 1,35 91,15 3,38 0,93 91,69 3,5
poly

Smoothing Baseline, SR 3,24 48,55 14 3,03 11,23 1,07
poly

Smoothing Baseline, sMC 2,9 58,95 1,57 3,09 79 1,05
poly

Smoothing | Baseline, mRMR 0,93 95,79 4,9 1 90,35 3,25
poly

Smoothing | Baseline, iPLS 1,15 93,53 3,95 0,92 91,82 3,53
poly

Smoothing | Baseline, GA-PLS 1,35 91,12 3,37 1 90,38 3,26
poly

Smoothing Baseline, IPW-PLS | 1,35 91,11 3,37 0,97 90,9 3,35
poly

Smoothing | Baseline, UVE-PLS | 2,44 70,81 1,86 2,34 47,02 1,39
poly

OI: On islem, DSM: Dalga boyu segim ydntemi.
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