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OZET

OGUTULMUS MISIR NUMUNELERINDE KALITE BiLESENLERININ NIR
(YAKIN KIZILOTESI YANSIMA) SPEKTROSKOPISI ILE TESPITINDE
FARKLI KEMOMETRIK TEKNIKLERIN ETKISi

Mehmet SERMENT
Canakkale Onsekiz Mart Universitesi
Lisansiistii Egitim Enstitiisii
Tarla Bitkileri Anabilim Dali Yiiksek Lisans Tezi
Danigsman: Dog. Dr. Fatih KAHRIMAN
25/08/2020, 57

Bu tez calismasinda 6giitiilmiis misir 6rneklerinde 10 farkli tane kalite 6zelliginin
(amiloz, amilopektin, zein, lisin, triptofan, fitik asit, antosiyanin, fenolik bilesen, toplam
karotenoid, toplam tokoferol) NIR spektroskopisi ile tespitine yonelik kalibrasyon
modelleri gelistirilmis ve gelistirilen modellerde farkli bir 6n iglem ve farkli bir dalga boyu
secim yontemi kombinasyonlarmin tahmin basarisina etkisinin arastirilmasi yapilmstir.
Materyal olarak genetik ve biyokimyasal acidan farklilik gosteren 200 farkli 6rnek
kullanilmigtir. Ornekler model gelistirme (n=150) ve dis dogrulama (n=50) olmak {izere iki
sete ayrilmistir. Proje ¢alismasinda 6n islem olarak; birinci tiirev (FD), ikinci tiirev (SD),
standart normal degisim (SNV) bu yontemlerin birlikte kullamildigit 4 farkh
kombinasyonun karsilastirilmasi yapilmistir. Her 6n islem kombinasyonundan elde edilen
spektral veri 2 farkli dalga boyu se¢im yontemi (VIP ve SR) kombinasyonu ile ayr1 ayri
isleme konulmustur. On islem ve dalga boyu se¢im ydntemlerinin uygulanmasindan sonra
hedef degiskenlerin tahmini i¢in iki farkli model olusturma tekniginden (PLS ve SVMR)
faydalanilmistir. Boylelikle c¢alismada toplam her bir 6zellik i¢in 36 farkli model
kiyaslanmigtir. Olusturulan modeller dis dogrulama islemine tabi tutularak model

giivenilirlikleri test edilmistir.

Calisma sonucunda misir tanesinde mindr kalite bilesenlerinin tespitine yonelik
olusturulan NIR kalibrasyonlarmin farkli kemometrik yontemlerin tahmin basarisina
Oonemli bir etkisinin oldugu anlasilmistir. Calismada 10 farkli biyokimyasal bilesen icin

degerlendirilen toplam 360 adet model igerisinde en basarili bulunan 20 adet modelden
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16’sinda dalga boyu se¢im yonteminin kullanildigi belirlenmistir. Yine bu modellerin
15’inde spektral On islem uygulanmasi durumunda basarinin arttigt anlasilmistir.
Olusturulan modeller igerisinde FD-VIP-SVM kombinasyonu ile karotenoid igerigi igin
olusturulan model (RMSEca=1,28, R%c4=0,99, RPDc4=10,76, RMSEy=2,54, R%/2=0,96,
RPDyva=5,11) tahmin basaris1 en yiiksek olan modeldir. Dalga boyu se¢im yontemlerinin
kullanildigr ve tahmin basarisi yiikksek bulunan modellerde etkili dalga boylarinin hedef
bilesene gore degisim gosterdigi anlasilmistir. Sonu¢ olarak misir ununda minor
bilesenlerin tespitinde spektral 6n islem ve dalga boyu se¢im isleminin uygulanmasi

halinde, olusturulan NIR kalibrasyonunun tahmin basarisinin arttig1 soylenebilir.

Anahtar sozciikler: Modelleme, Spektral veri, Spektroskopi, Dalga Boyu Se¢imi
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ABSTRACT

THE EFFECT OF DIFFERENT CHEMOMETRIC TECHNIQUES ON
DETERMINATION OF QUALITY COMPONENTS IN GROUNDED MAIZE
SAMPLES BY NIR (NEAR INFRARED REFLECTANCE) SPECTROSCOPY

Mehmet SERMENT
Canakkale Onsekiz Mart University
School of Graduate Studies
Master of Science Thesis in Field Crops
Advisor: Assoc. Prof. Dr. Fatih KAHRIMAN
25/08/2020, 57

In this thesis study, 10 different grain quality characteristics (amylose, amylopectin,
zein, lysine, tryptophan, phytic acid, anthocyanin, phenolic component, total carotenoid,
total tocopherol) in ground maize samples were determined by NIR spectroscopy.
Calibration models were developed and the effect of different pre-treatment and different
wavelength selection method combinations on prediction success was investigated. Two
hundered samples differing in genetically and biochemically were used, as material. The
samples were divided into two sets as model development (n = 150) and external validation
(n = 50). As pre-treatment in the project work; first derivative (FD), second derivative
(SD), standard normal variate (SNV) were compared with 4 different combinations in
which these methods implemented jointly. Spectral data obtained from each pre-treatment
combination were processed separately with the combination of 2 different wavelength
selection methods (VIP and SR). After applying pre-treatment and wavelength selection
methods, two different modeling techniques (PLS and SVMR) were used to estimate the
target variables. In this way, a total of 36 different models were compared for each trait in
the study. The model reliability was tested by subjecting the created models to external
verification.

Consequently, it was understood that NIR calibrations created for the determination
of minor quality components in maize grain had a significant effect on the prediction
success of different chemometric methods. In the study, it was determined that the

wavelength selection method was used in 16 of the most successful 20 models among a
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total of 360 models evaluated for 10 different biochemical components. Nevertheless, in 15
of these models, it was understood that the reliability was increased when spectral pre-
treatment was applied. The model created for the carotenoid content with the combination
of FD-VIP-SVM among the created models (RMSEC = 1.28, R%c4 = 0.99, RPD¢y = 10.76,
RMSEy, = 2.54, R2yy = 0.96, RPDy, = 5.11) was the model with the highest prediction
reliability. It has been understood that the effective wavelengths vary according to the
target component in models with high prediction success and using wavelength selection
methods. As a result, it can be expressed that the prediction success of the created NIR
calibration increases if spectral pre-treatment and wavelength selection process is applied

in the detection of minor components in maize flour.

Keywords: Modelling, Spectral data, Spectroscopy, Wavelength selection
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BOLUM 1
GIRIS

Spektroskopik oOl¢iim yontemleri, 151k ve madde arasindaki etkilesime dayanan
teknikleri igermektedir. Isik bir enerji bigcimidir ve 1sikla etkilesime giren maddelerde
cesitli tepkiler olusturur (Khomchenko, 2005). Maddenin yapisindaki molekiiller ve
atomlar tarafindan tutulan kimyasal baglar, 151k enerjisine karsi titresme ve esneme gibi
farkli tepkiler gostermektedir (Flammer ve digerleri, 2013). Kimyasal baglarin
tasiyabilecegi enerji seviyelerine bagli olarak, farkli dalga boylarinda emilim veya yansima
ozellikleri olusabilmektedir. Spektroskopi cihazlari, absorbans, yansitma veya gecirgenlik
gibi etkilesimlerin 6l¢iilmesini saglayan cihazlardir (Martin ve Pretsel, 1991). Spektroskopi
cihazlart ozelliklerine gore farkli siiflandirilsa da en uygun siniflandirma cihazlarin
taradiklar1 elektromanyetik spektrum bolgesine, cihazin 6l¢iim moduna (absorbans,
yansitma, gecirgenlik veya tiimil) ve kullanilan pargalarin teknolojik 0Ozelliklerine
dayanmaktadir. Hemen hemen tiim spektroskopi cihazlari, bir 151k kaynagi, 1sik toplama
optikleri ve dedektor pargalarindan olusur (Coureux ve digerleri, 2007). Spektral dl¢timler,
kendi 151k kaynaklarina sahip cihazlarin yani sira harici 151k kaynagi veya giines 15181
altinda 6l¢iim yapabilen spektroskopik cihazlarla da yapilabilir. NIR (Yakin kizilGtesi
infrared) spektroskopi cihazlari, tarim {iriinlerinin analizinde yaygin olarak kullanilan diger
spektroskopik cihazlardir. Bu aletler 1200-2500 nm dalga boyu araliginda dl¢iim yapabilir,
kat1 veya sivi numuneleri analiz ederek yansima absorbansinin veya gecirgenliginin
Olclimiinii yapabilir. Sivi 6l¢iimii ve gecirgenlik Ol¢iimii i¢in farkli bir prob ve 6l¢giim
birimi gereklidir. NIR cihazlarinda 191k Olgiimiiniin degerinin anlagilmasin1 saglayan
kalibrasyon ad1 verilen tahmin modelleri mevcuttur. Yapay ve dogal 151k kaynagi olan veya
olmayan hangi spektroskopik cihaz kullanilirsa kullanilsin, cihazin ana gorevi 151k
enerjisinin yansiyan, emilen veya gecirilen kismini spektral verilere doniistiirebilmektir.
Bu yolla elde edilen spektral verilerin islenmesi kemometrik tekneklierin kullanilmasi ile
miimkiindiir.

Kemometrik yontemlerin tarihi spektroskopinin tarihi kadar eski olmasina ragmen,
son yillarda yeni kemometri tekniklerinin gelistirilmesi i¢cin 6nemli bir ¢aba harcanmistir
(Wold ve digerleri, 2002). Kemometrik teknikleri eski ve yeni yontemler olmak {izere iki
alt gruba ayirmak miimkiindiir. Eski istatistiksel yontemlerin (MLR ve PLS gibi)
dezavantajlarimin yeni yontemlerle ortadan kaldirilmasi, 151k ve madde arasindaki

etkilesimlerin daha acik bir sekilde tanimlanmasini saglamistir (Pasquini, 2003).
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Spektroskopik analizlerde kullanilan yeni kemometrik yontemler, spektral verilerdeki
diizensizliklerin giderilmesi, hedef degiskenle iliskili dalga boylarinin secilmesi, secilen
dalga boyuna sahip tahmin modellerinin gelistirilmesi ve dogrulanmasi gibi ii¢ temel adimi
icermektedir (Kahriman ve Egesel, 2018). Spektral verilerdeki diizensizliklerin
giderilmesi, spektrumlardaki karmagsikligin azaltilmasi anlamina gelmektedir. Bu amagla,
kullanilacak dalga boylarina karar vermek ig¢in tiirev alma, ¢oklu sagilma diizeltmesi
(MSC), standart normal degisim (SNV) ve farkli degisken se¢im yontemleri gibi ¢esitli
geleneksel yontemler vardir (Yi ve digerleri, 2016). Ardisik projeksiyonlar algoritmasi
(SPA), rekabetgi uyarlanabilir yeniden agirliklandirilmis 6rnekleme (CARS), rasgele
kurbaga (RF) popiler degisken se¢im yontemleri arasindadir. Tahmin modellerini
yiikseltmek i¢in ¢oklu dogrusal regresyon (MLR) ve kismi en kiigiik kareler regresyonu
(PLSR) gibi klasik yaklasimlarla birlikte yeni teknikler kullanilir. Yeni teknikler on
ogrenmeli ya da 6n dgrenmesiz olarak smiflandirilir. Ogrenme tabanli olmayan modeller,
spektral verilerin genel yapisini anlamak i¢in kullanilirken, 6grenme bazli modeller
onceden bilinen veri yapilarina dayanmaktadir (Yi ve digerleri. 2016).

Kemometrik yontemleri spektral oOl¢iimlerde kullanilan geleneksel ve modern
yontemler olarak smiflandirmak miimkiindiir. Geleneksel analiz yontemlerinde, tek dalga
boyundaki degisikliklere dayanan nicel veya nitel analizler yapilabilirken, modern analiz
yontemlerinde, cihaz tarafindan spektral taramadan elde edilen tiim spektral verilere
dayanarak ¢ok degigkenli kalibrasyon modelleri gelistirilmektedir (Areyne ve digerleri,
2007). Aslinda, kemometrinin rolii spektral dl¢iimlerin dogrulugu ve hassasiyeti agisindan
yilksek Oneme sahiptir. Bu nedenle, kemometrik yontemlerle 1ilgili gelistirilen
yaklagimlarin anlagilmast bu alanda c¢alismalar yapan arastirmacilar i¢in elzem bir
konudur. Kemometrik uygulamalarda ilk adim olarak spektral verilerin temizlenmesi
aslinda gelistirilen modelin tahmin giiciinii etkileyen en énemli faktdrlerden birisidir. On
isleme sayesinde, spektral verilerdeki istenmeyen degisikliklerin biiylik kismi elemine
edilebilmektedir. Analiz edilecek bilesenin dalga boylarini se¢mek igin diger yontemler
kullanilirken, bu yontemlerin neredeyse tamami hedef degiskenle iliskili dalga boylarmin
veya spektral araliklarin se¢imini hedeflemektedir (Leardi, 2002). Bazi yontemler,
tahminlenecek degisken ile iliskisiz dalga boylarinin tespit edilmesine ve eleminasyonuna
imkan vermektedir. Boylece modelleme asamasinda hedef degiskenlerle iligkili olan dalga
boylarimin kullanilmasina olanak saglamaktadir. Sec¢im siireci, dalga boyu secimi
asamasinda hedef degiskenle ilgili verilerin ve spektral dl¢lim sonuglarinin 6n modelleme

caligmalari ile gergeklestirilir. Dalga boyu se¢im adiminda, kalibrasyona konu olan 6zellik
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ile tespit edilen dalga boyundaki spektral verilerdeki degisiklik arasinda bir iliski varsa
dalga boyu se¢imi gergeklestirilmektedir. Son adimda, son model segilen dalga boyu veya
spektral aralik kullanilarak gelistirilir ve dogrulanir. Kemometrik modelin validasyonu ile
bir kalibrasyon modeli gelistirilir ve spektroskopik cihazlara yiiklenebilir. Bu modeller
kullanilarak bilinmeyen drneklerin biyokimyasal icerik analizleri yapilabilir.

Spektroskopik teknikler giiniimiizde tarimsal iiriinlerin igeriginin analizinde yaygin
olarak kullanilmaktadir. Kemometrik tekniklerin spektral 6l¢iimlerle birlikte kullanilmasi,
analiz basaris1 agisindan Oonemli faydalar saglamistir. NIRS cihazlari, tarim iiriinlerinin
veya gidalarin biyokimyasal analizlerinde yaygin olarak kullanilmaktadir. Bu amagla,
bugday unundaki gluten, gluten indeksi ve protein icerigi gibi kalite bilesenlerinin
analizinde NIR spektroskopisinden faydalanilabilecegi belirlenmistir (Kahriman ve Egesel,
2011). Ayrica bugday unu depolama zamanina gore NIR spektroskopisi ile yapilan
Ol¢iimler kullanilarak siniflandirilmasinin da miimkiin oldugu belirlenmistir (Kahriman ve
Egesel, 2016). Ogiitiilmiis misir numunelerinde NIR spektroskopisi ile biyokimyasal
bilesenlerin tespitinde kullanilan regresyon teknigi ve 6n islem uygulmasinin model
basarisina etki ettigi rapor edilmistir (Egesel ve Kahriman, 2012; Kahriman ve digerleri,
2015; Egesel ve digerleri, 2016). Bu calismalarin neredeyse tamami MLR ve PLS gibi
modelleme yontemlerine dayanmaktadir ve dalga boyu belirlemek ile spektral 6n isleme
i¢in sinirli sayida yontem kullanmaktadir.

Gilintimiizde spektroskopik analiz yontemleri rutin analizler i¢in kullanilmaktadir ve
uluslararas: kuruluslar igin referans olarak kabul edilmektedir. Ileriki zamanlarda gida ve
tarimsal iiriin analizlerinde 6nemli bir yere sahip olma ihtimali yiiksek bir yontemdir . Yeni
kemometrik  yontemler spektroskopi cihazlarimin  yazilimina  biitlinlestirilir  ise
spektroskopik analiz yontemlerinin 6nem kazanabilecegi diisliniilmektedir. Nitekim son
yillarda kemometrik yontemlerin spektral verilerin analizi {izerindeki etkisi daha iyi
anlasilmis ve uluslararasi literatiirde bu alan odakli ¢alismalarinin sayis1 6nemli 6l¢iide
artmigtir.

Bu c¢alisma ogiitiilmiis misir numunelerinde mindr kimyasal bilesenlerin NIR ile
tespit edilmesi amaciyla olusturulan modellerin tahmin giicleri iizerine 6n islem ve dalga

boyu se¢cim yontemlerinin etkisini aragtirmak amaciyla yiiriitiilmiistiir.



BOLUM 2
ONCEKI CALISMALAR

Orman ve Schumann (1991) misirda protein, yag ve nisasta oranlarini saptamak i¢in
tic tip spektral veri modeli olusturmustur. Calismada o6gitiilmiis ve Ogiitiilmemis tane
orneklerinden spektral veriler toplanmistir. Calisma sonucunda en iyi sonucun &giitiilmiis
tanelerden elde edilecek yansima verilerinden alinabilecegi belirlenmistir. Gelistirilmis
kalibrasyon modellerinin standart hatas1 vereferans bakimindan yararlanilan yontemlerin
standart hatas1 birbirleriyle kiyaslandiginda belirlenen oranlar arasindaki belirtme
katsayisinmn 0,70’den yiiksek bir deger aldigi belirlenmistir. Ogiitme isleminin model
tahmin sonuclarina etkili oldugu vurgulanmistir.

Orman ve Schumann (1992) tek misir tanesinde yag oranmin hatasiz bigimde
saptamak i¢in Yyakin kizil o6tesi transmisyon spektroskopisinin  (NITS) kullanim
potansiyelini inceledikleri ¢alismada 850 ve 1050 nm araliginda spektral veri elde ederek
bir kalibrasyon modelini olusturmuslardir. Yag iceriginin saptanmasinda niikleer manyetik
rezonans (NMR) cihazindan faydalanmiglardir. Yapilan kalibrasyon modelinde capraz
dogrulamada standart hata %1,2 olarak elde edilmistir. Arastiricilar NMR kadar dogru
sonuclar elde edilmese bile NIT spektroskopinin yiiksek yag orani bulunan misir danelerin
belirlenmesinde faydali olacagini saptamislardir.

Campbell ve digerleri (1997) 6giitiilmemis misir tohumunda amiloz oraninin ¢abuk
ve eksiksiz olarak belirlenmesinde yakin kizilotesi gegirim spektroskopisinden (NITS)
faydalanma olasiligimi saptamak ic¢in kalibrasyon modeli olusturulmustur. Kalibrasyon
gelistirmek i¢in kismi en kiigiik kareler (PLS) regresyonu kullanilmis ve kalibrasyonu
yiikseltmek i¢in mutant karakterli degisik 1slah materyallerinden faydalanilmigtir.
Kolorometrik olarak belirlenen tane amiloz igeren degerleri ile NITS tahmin degerleri
arasinda 0,94'liik bir korelasyon katsayist (r) belirlenmistir. Arastirict NITS ile yiiksek
amiloz degerinde olan genotipler ve mumlu genotiplerin ayristirilabilecegini tespit etmistir.

Kays ve digerleri (2000) yiiriittiikleri arastirmada farkli tahil tiirlerine ait toplam 147
ornekten olusmus bir sette proteinin bulunmasi i¢in kismi en kiigiik kareler regresyonundan
(PLS) faydalanarak bir NIR kalibrasyon modeli olusturmustur. Orneklerin azot igerikleri
Dumas yontemi ile belirlenmistir. Azot i¢in ¢apraz dogrulamanin standart hatasi ve R?
degerleri sirastyla %0,090 ve 0,973 olarak saptanmistir. Bagimsiz dogrulama 6rneklerinin

(n=72) standart hatas1 %0,079 ve R? degeri 0,984 bulunmustur.



Cozzolino ve digerleri. (2001) 400 degisik misir drneginden faydalanarak muisir
danesinde yem degerlerinin tespitini amaglayan NIR kalibrasyon modelleri
olusturmuslardir. Arastiricilar biitiin 6rneklerde kuru madde ve hemiseliiloz i¢in belirlenen
tahmin modellerinin yetersiz bulundugunu, fakat NDF(No6tral ortamda ¢oziinen etkin
maddeler), ADF(Asit ortamda ¢odziinen etkin maddeler) ve IVOMD (invitro sartlarda
organik maddelerin ayristirilabilirligi) i¢in belirlenen kalibrasyon modellerinden faydali
sonuglar elde edildigini saptamislardir. Fazla sayida materyal ile g¢alisilan misir 1slah
programlarinda NIR yontemi ile ADF ve NDF iceriginin analiz edilebilecegi gibi IVOMD
icin faydalanilabilecegini belirlemislerdir. Arastiricilar bunun yaninda misirda kimyasal
bilesenlerinin saptanmasinda NIRS"in 6nemli bir potansiyelde olabilecegini belirtmiglerdir.

Baye ve digerleri (2006) misir tanesinin biyokimyasal igerigini yakin kizilotesi
gecirim (NIT) ve yakin kizilotesi yansima (NIR) spektroskopisi ile belirlemek igin 2160
misir Ornegi kullanarak bir arastirma yiiriitmiistiir. Bu materyal ile yapilan tahmin
modelinin dogrulugu 480 adet harici ornek ile belirlenmistir. Calismada referans analiz
sonuclarinin oransal ve mutlak deger olarak alinmasin tahmin modelleri iizerine etkisi de
ele alinmigtir. Yakin kizil 6tesi gegirim (NIT) spektroskopisinin misirda dane igerigi
analizi yapmak i¢in uygun olmadigini belirten arastiricilar, NIR spektroskopisinden bu
yonden faydalanabilinecegini rapor etmislerdir. Arastirmacilar ogitiilmiis 6rneklerden
fayadalanarak alinan referans analiz sonuclarini karsilastirmis ve oransal miktarlar
yoniinden yapilan tahmin modellerine gére mutlak deger yoniinden yapilan modellerin
daha 1yi sonuglar verdigini belirtmislerdir.

Tallada ve digerleri (2009) toplamda 2160 adet tane Ornegi kullanarak misir
tanesinde baz1 amino asitler ile protein ve yag oraninin NIR ile tespit edilmesine imkan
veren tahmin modelleri olusturmuslardir. Orneklerden 904 ile 1685 nm arasinda spektrum
alinan calismada hem nispi hem de mutlak deger yoniinden referans analiz sonuglari
belirlenmistir. Kalibrasyon modellerini gelistirmek i¢in kismi en kiigiik kareler regresyonu
(PLS) yonteminden faydalanilmis ve dis dogrulama ile model giivenilirlikleri denenmistir.
Arastirma bulgulart ham protein oraninin kullanilan yontemle basarili sekilde (R? degeri
0,75 ve SEP degeri %0,47) tespit edilebilecegini ortaya koymustur.

Spielbauer ve digerleri (2009) misir tohumunda baslica biyokimyasal bilesenler ve
tek tohum agirliginin NIR Olgiimlerine dayali olarak gerceklestirebilecek bir sistem
gelistirmistir. Nigasta, protein ve yag kalibrasyonlarindan toplu NIR analiz yotemleri ile
hemen hemen ayni degerler elde edilmistir. Bunun yani sira yapilan NIR analiz yonteminin

mutant ve normal tohumlar kalitatif olarak ayirabilecegi saptanmistir. Uretilen cihaz 4-6
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saniye i¢inde tohum agirligi ve spektral sonucu elde edebilmektedir. Sonuglar gelistirilen
NIR analiz sisteminin tek misir tohumunda biyokimyasal kompozisyonun belirlenmesi
amaciyla kullanilabilecegini géstermistir.

Egesel ve Kahriman (2012) o6gitiilmiis misir numunelerinde (n=138) major
biyokimyasal bilesenlerin NIR ile tespitine yonelik olarak ¢oklu dogrusal regresyon
(MLR) ve kismi en kiiciik kareler (PLS) regresyonu modelleri olusturmus ve sonuglarini
kiyaslamiglardir. Arastirma bulgulari her iki yontemin de protein orani i¢in benzer sonuglar
verdigini gostermistir. Buna karsin PLSR ydnteminin hata paymin dis dogrulamada MLR
yonteminden daha diisiik sonuglar verdigi anlagilmistir.

Kahriman ve digerleri (2015) genetik olarak farklilik gosteren 120 misir Grnegi
kullanarak tanade toplam karotenoid igeriginin NIR ile tespit edilmesi amaciyla iki farkli
regresyon yontemine gore modeller gelistirmistir. Caligma sonucunda PLS modelinin
(SEE=1,054 ng/g, RMSEC=1,048 ng/g, r=0,932) MLR modelinden (SEE=1,146 ng/g,
RMSEC=1,139 ug/g, =0,919) daha basarili sonuclar verdigi raporlanmistir. Arastiricilar
misirda karotenoid igeriginin Yakin Kizilotesi Spektroskopisi ile tespit edilebilecegini
belirtmislerdir.

Egesel ve digerleri (2015) ogiitiilmiis ve tohum Orneklerinde PLS ve MLR
modellerinin protein ve yag oranmnin tespitindeki basart durumlarini kiyasladiklar
calismalarinda 256 adet farkli 6rnek kullanmiglardir. Modelleme ve dis dogrulama
islemleri sonucunda MLR ve PLSR yoOntemlerinin protein orani i¢in benzer sonuglar
verdigi belirlenmistir. Arastirma sonuglart 6rnek tipi ve kullanilan modelleme yonteminin
NIR cihazindan alinan verilerle olusturulan tahmin modellerinin basarisina 6nemli
etkilerinin oldugunu gostermistir.

Redaelli ve digerleri (2016) musir un &rneklerinde toplam antioksidan igeriginin
NIRS ile belirlenmesi amaciyla yiiriitikleri ¢alismada toplam 391 &rnek kullanmustir.
Ayrica ¢oziinlir fenolik bilesenlerin tespiti icin de sinirli 6rnek ile (n=81) tahmin modeli
gelistirmiglerdir. Arastirma bulgular1 toplam antioksidan igerigi i¢in lokal veya uluslarasi
diizeyde gegerliligi olan NIR kalibrasyonlarmin gelistirilebilecegini gostermistir.

Kahriman ve digerleri (2017) 6giitiilmiis misir numunelerinde yag igeriginin NIR ile
tespiti amaciyla olusturulan tahmin modelleri iizerine farkli kemometrik yOntem
kombinasyonlariin etkisini arastirmistir. Arastirma bulgularina gére 6n islem ve dalga
boyu se¢imi uygulanmayan tahmin modeline gore bu islemlerin uygulandigi modellerin

tahmin basarisinin daha yiliksek oldugu vurgulanmigtir.



Misirda nem igerigine (Onag¢ ve digerleri, 2016) ve yag igerigine (Kahriman ve
digerleri, 2017) odaklanan farkli ¢aligmalarda bir dizi farkli spektral 6nislemve dalga boyu
secim teknikleri karsilastirilmistir. Bu ¢alismalar, kemometrik tekniklerle gelistirilen
modellerin, tahmin dogrulugu ve giivenilirligi agisindan tam spektral veriler kullanilarak
gelistirilen modellerden daha iistiin oldugunu ortaya koymustur. Bu baglamda, 6n isleme
ve dalga boyu secimi i¢in kullanilacak farkli kombinasyonlarin spektral olgiimlerin
basarisina katkida bulunacagi séylenebilir.

Kemometrik tekniklerin spektral ol¢limlerin basaris1 iizerindeki etkileri iizerine
yapilan bir bagka calisma da (Kahriman, 2017), misir yagindaki yag asitlerinin UV-Vis
spektroskopisi ve kemometrik yoOntemlerle arastirilmasini  ve tespit edilmesini
amaglamaktadir. Cok degiskenli bir kalibrasyon yontemi kullanilarak yapilan g¢aligma
sonucunda, oleik asit, linoleik asit toplam MUFA ve toplam PUFA igeriginin, farkl
kemometrik yontem kombinasyonlari1 ile spektral veriler iglenerek basarili bir sekilde
tahmin edilebilecegi bulunmustur.

Kemometrik yontemlerin nitel ayrimeilik iizerindeki etkilerini ortaya koyan bir vaka
calismasinda, Rekabetci Uyarlanabilir Yeniden Agirhiklandirilmis Ornekleme (CARS)
yontemi ile se¢ilen 54 dalga boyu kullanilarak PLS-DA yontemi ile bazi ayrim modelleri
gelistirilmigtir.  Spektral verileri kemometrik yontemlerle isleyerek, transgenik ve
transgenik olmayan misir tohumlari birbirlerinden neredeyse %100 basarili bir sekilde

ayrilabilmistir (Feng ve digerleri, 2017).



BOLUM 3
MATERYAL VE YONTEM

3.1. Materyal

Tez galigmasinda materyal olarak 2017-2018 yetistirme sezonunda Tarla Bitkileri
Boliimiinde yiirtitilen misir 1slah ¢aligmalar1 kapsaminda kurulan tarla denemelerinden
alinan ornekler kullanilmistir. Toplam 200 farkli genotipe ait misir numunesi tizerinde
calistlmistir.  Ornekler secilirken karakterizasyon ¢alismalar1 sonucunda incelenen
Ozellikler bakimindan kalibrasyon gelistirme c¢alismalar1 igin yeterli varyasyon
gostermelerine dikkat edilmistir.

3.2. Yontem

3.2.1 Orneklerin Hazirhig ve Incelenen Ozellikler

Yirtitiilen tarla denemelerinden alinan 6rnekler laboratuvar degirmeninde 0,5 mm
capinda Ogiitiilmiis ve laboratuvar analizlerine kadar uygun sartlarda muhafaza edilmistir.
Calismada gida ve endsiitriyel agidan misirin kullanimina etki eden kalite bilesenleri
dl¢iilmiistiir. Incelenen ozelliklerin 6Slgiimiinde kullanilacak analiz metotlar1 asagida
sunulmustur.

Amiloz ve Amilopektin Icerigi (%): Orneklerin amiloz ve amilopektin icerigini
belirlemek amaciyla Kaufman ve digerleri (2015) tarafindan onerilen yontemden
yararlanilmistir.

Zein Miktan (%0): Orneklerin zein iceriklerinin tespitinde Yau ve digerleri (1999)
tarafindan Onerilen ekstraksiyon yonteminden yararlanilmigtir. Elde edilen ekstraktlarda
kantitatif tayin amaciyla Bradford yonteminden faydalanilmistir. Bu amagla 50 pL ekstrakt
tizerine 1,5 mL Bradford soliisyonu eklenerek ve oda sicakliginda 45 dakika bekletildikten
sonra, UV-VIS spektrofotometrede 595 nm’de absorbans degerleri kaydedilmistir. Bu
absrobans degerleri protein standardi kullanilarak olusturulan kurveye uygulmis ve
orneklerin zein igerikleri tespit edilmistir.

Triptofan Icerigi (ng/g): Orneklerin triptofan icerikleri daha once Uluslararas
Bugday ve Misir Arastirmalar Merkezi (CIMMYT) tarafindan gelistirilen metot
kullanilarak tespit edilmistir (Galicia ve digerleri 2009).

Lisin Icerigi (ug/g): Orneklerin triptofan icerikleri daha énce Uluslararas1 Bugday
ve Misir Aragtirmalar Merkezi (CIMMYT) tarafindan gelistirilen metot kullanilarak tespit
edilmistir (Galicia ve digerleri (2009).



Fitik Asit Icerigi (mg/g): Fitik asit iceriginin belirlenmesi amaciyla Haug ve
Lantzsch (1983) tarafindan 6nerilen metottan yararlanilmstir.

Toplam Karotenoid Icerigi (ng/g): Karotenoid igerigi Rodriguez-Amaya ve
Kimura (2004) tarafindan gelistirilen spektrofotmetrik tayin metodu kullanilarak tespit
edilmistir.

Toplam Tokoferol Icerigi (ng/g): Orneklerin tokoferol analizleri Baker ve Frank
(1968) tarafindan gelistirilen spektrofometrik yonteme gore gerceklestirilmistir.

Toplam Antosiyanin I¢erigi (mg/kg): Oreklerin antosiyanin igerikleri Abdel-Aal
ve Hucl (1999) tarafindan onerilen yonteme gore tespit edilmistir.

Toplam Fenolik Bilesen Icerigi (%): Toplam fenolik bilesen analizlerinde
Uluslararas1 Bugday ve Misir Arastirmalar Merkezi (CIMMYT) tarafindan gelistirilen
metot kullanilmigtir (Galicia ve digerleri, 2009).

3.2.2 Spektrum Alma

Ogiitiilmiis 6rnekler masaiistii NIR cihazinin (Spectrastar 2400D, Unity Scientific,
Amerika Birlesik Devletleri) doner kap modu kullanilarak 1200-2400 nm arasinda her bir
dalga boyunda ait spektral veri alinarak jdx formatinda kaydedilmistir. Bu spektrum
dosyalar1 model olusturma asamasinda referans analiz sonuglart ile birlikte kullanilmak
lizere muhafaza edilmistir.

3.2.3. Karsilatirilan Kemometrik Yontemler

Bu tez ¢alismasinda 6 farkli 6n islem, 3 farkli se¢im yontemi ve 2 farkli modelleme
tekniginden yararlanilmistir (Tablo 1). Her 6n isleme ait spektral veri her bir dalga boyu
secim yontemi ile muamele edildikten sonra her bir modelleme yontemi ile ayr1 ayr1 analiz
edilmistir. Boylelikle Onerilen tez g¢alismasinda incelenen her bir 6zellik igin toplam 36

farkli model olusturulmus ve degerlendirmeye alinmistir.

Tablo 1
Caligmada uygulanan 6n islemler, dalga boyu secim yontemleri ve modelleme yontemleri
On islem Dalgaboyu Se¢im Y dntemi Modelleme Y6ntemi
1-Onislemsiz 1-Tiim Spektrum 1- PLS
2-FD 2-VIP 2- SVM
3-SD 3-SR
4- SNV
5-FD+SNV
6-SD+SNV




3.2.4. Modellerin Olusturulmasi ve Dogrulanmasi

Calismadan elde edilen veriler R programinda gelistirilen bir SelectWave
uygulamasi (Kahriman ve Liland, 2020) kullanilarak analiz edilmistir. Her 6zellik igin
kalibrasyon setine ait RMSEc,, R%c.; ve RPDcy degerleri ile kalibrasyon seti disinda
(n=50) orneklerle yapilan dis dogrulama setinde RMSEyq, RZVa| ve RPDy, istatistikleri
hesaplanmistir. Olusturulan modeler bu istatistiklere gore degerlendirilmis olup, RMSE
degeri diistik R? ve RPD degeri yiiksek modeler basarili tahmin veren modeler olarak kabul
edilmistir. Degerlendirme yapilirken once kalibrasyon setine ve dig dogrulama setine ait

istatistiklerin her ikisi i¢in de yukaridaki sart1 saglayan modeller basarili kabul edilmistir.
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BOLUM 4
ARASTIRMA BULGULARI VE TARTISMA

4.1. Amilopektin Icerigi

Amilopektin musir tanesinde nisastanin sert yapisini kazandiran alt bilesendir.
Calismada kalibrasyon ve dis dogrulama setinde hesaplanan tanimlayici istatistikler Tablo
2‘de sunulmustur. Kalibrasyon setinde saptanan aralik (minimum %64,70 ve maksimum
%96,34) ile dis dogrulama setinde saptanan degerler benzerlik gosterirken, dis dogrulama
setinde amilopektin ortalamast kalibrasyon setinden yaklasitk %2 daha yiiksek
bulunmustur. Unlii ve digerleri (2018), 35 farkli yerel musir popiilasyonunda amilopektin
igerigini %62,4 ile %94,1 arasinda bulunmustur. Arastirmamizda tespit edilen sonuglar bu

degerelere benzerlik gostermektedir.

Tablo 2

Amilopektin icerigine iligkin tanimlayici istatistikler

Ornek Seti N Ortalama S. Sapma Minimum Maksimum
Kalibrasyon 150 79,53 5,94 64,70 96,34

Dis Dogrulama 50 81,37 6,87 67,54 97,20

Amilopektin igerigine yonelik olusturulan PLS tahmin modellerine iliskin sonuglar
Tablo 3’de, SVM model degerlendirme sonuglari ise Tablo 4’de sunulmustur. PLS
modellerinde kalibrasyon seti i¢in hesaplanan regresyon katsayilari 44,62 ile 92,68
arasinda degisim gostermistir. Tiim degerlendirme istatistikleri birlikte dikkate alindiginda,
amilopektin igerigi igin en basarili tahmin sonuglart VIP-FD kombinasyonundan (RMSEc,
=1,22, R%4=95,8, RPDcy=4,87, RMSEv=2,45, R%/=82,9, RPDy4=2,43) elde edilmistir
(Tablo 3, Sekil 1). SVM modelleri arasinda ise kontrol ve tiim dalga boylarinin kullanildigi
model (RMSEca=1,28, R%a=96,0, RPDcy=4,78, RMSEva=1,79, R?*/=93,0,
RPDyv4=3,89) amilopektin igeriginin tespitinde basarili bulunmustur (Tablo 4, Sekil 2).
Olusturulan modellerde etkili olan spektral bolgeler dikkate alindiginda, PLS yontemi i¢in
1200 nm, 1400 nm, 1800 nm 1900 nm, 2100 nm ve 2200 nm bolgelerindeki dalga
boylarinin model tahmininde etkili oldugu (Sekil 3), SVM modeli i¢in ise tarama yapilan
araliktaki tiim dalga boylarimin modelde etkili oldugu belirlenmistir (Sekil 4). Fertig ve
digerleri (2004) amilopektin igerigi i¢in, ti¢ farkli bolgenin (1387-1399 nm, 1873-1891
nm, 2259-2279 nm) negatif, dort farkli bolgenin (1205-1208 nm, 1411-1422 nm, 1703—
1709 nm, 2313-2325 nm) pozitif etkisinin oldugunu bildirmistir. Bizim ¢alismamizda da

benzer bolgelerde etkili dalga boylarinin oldugu saptanmaistir.
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Tablo 3

Amilopektin igerigine iligkin PLS model sonuglari

Onislem Dalga Boyu RMSEca R’ca RPDca RMSEva R%a  RPDya
Se¢cmi
Onislemsiz Tim Spektrum 2,31 80,2 2,25 3,24 60,9 1,61
FD Tim Spektrum 1,62 92,5 3,66 3,04 73,7 1,96
SD Tim Spektrum 2,67 79,8 2,23 4,45 43,7 1,34
SNV Tiim Spektrum 2,12 87,2 2,80 3,28 69,4 181
FD+SNV Tim Spektrum 2,45 829 243 3,58 63,4 1,66
SD+SNV Tim Spektrum 1,67 92,1 3,56 3,56 63,9 1,67
Onislemsiz ~ VIP 1,97 88,9 3,01 2,83 772 2,10
FD VIP 1,22 95,8 4,87 2,45 829 243
SD VIP 2,50 82,1 237 4,03 53,7 147
SNV VIP 1,90 89,7 3,13 3,02 740 1,97
FD+SNV VIP 2,45 82,8 242 3,51 650 1,70
SD+SNV VIP 1,54 93,3 3,87 3,33 68,5 1,79
Onislemsiz SR 3,14 72,0 1,90 3,88 57,1 1,53
FD SR 4,41 445 1,35 4,96 29,8 1,20
SD SR 2,68 79,6 2,22 4,42 444 1,35
SNV SR 1,92 89,5 3,10 3,25 69,9 183
FD+SNV SR 2,48 82,5 240 3,65 62,0 1,63
SD+SNV SR 1,70 91,8 3,49 3,61 62,8 1,65
Tablo 4
Amilopektin igerigine iliskin SVM model sonuglar
Onislem  Dalga Boyu RMSEca R°ca RPDca RMSEvay R?va RPDyg
Secmi
Onislemsiz  Tim Spektrum 1,28 96,0 4,78 1,79 93,0 3,89
FD Tiim Spektrum 0,81 98,0 7,22 1,95 91,0 3,35
SD Tiim Spektrum 0,78 98,0 7,46 1,96 91,0 3,32
SNV Tiim Spektrum 0,78 98,0 7,54 1,96 91,0 3,34
FD+SNV Tiim Spektrum 0,80 98,0 7,32 1,96 91,0 3,32
SD+SNV Tiim Spektrum 0,78 98,0 7,58 1,96 91,0 3,33
Onislemsiz ~ VIP 4,36 46,0 1,36 5,51 91,0 1,25
FD VIP 0,79 98,0 7,53 1,94 92,0 3,54
SD VIP 0,78 98,0 7,61 1,97 92,0 349
SNV VIP 1,83 91,0 3,26 2,55 86,0 2,70
FD+SNV  VIP 0,98 97,0 6,07 2,08 91,0 331
SD+SNV  VIP 0,78 98,0 7,63 1,97 92,0 349
Onislemsiz SR 4,34 46,0 1,37 5,60 320 1,23
FD SR 0,78 98,0 7,65 1,97 92,0 3,50
SD SR 0,78 98,0 7,66 1,97 92,0 349
SNV SR 1,66 92,0 3,58 2,53 86,0 2,72
FD+SNV SR 0,79 98,0 7,48 1,94 92,0 354
SD+SNV SR 0,78 98,0 7,59 1,96 92,0 3,50
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Sekil 1. Amilopektin igerigi i¢in PLS yontemi en iyi tahmin sonucu veren modele iliskin
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Sekil 2. Amilopektin igerigi icin SVM yontemi en iyi tahmin sonucu veren modele iliskin
tahmin grafikleri
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Sekil 3. Amilopektin igerigi i¢in en iyi tahmin sonucu veren PLS modelinde etkili olan
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Sekil 4. Amilopektin igerigi i¢in en iyi tahmin sonucu veren SVM modelinde etkili olan
dalga boylar1 grafigi
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4.2. Amiloz I¢erigi

Bu calismada kalibrasyon ve dis dogrulama setinde bulunan tanimlayici istatistikler
Tablo 5°‘de gosterilmistir. Kalibrasyon setine ait aralik degerleri (minimum %4,10ve
maksimum %37,69) ile dis dogrulama setinde saptanan degerler benzerlik gosterirken, dis
dogrulama setinde amiloz ortalamasi ve kalibrasyon setinden daha yiliksek oldugu
bulunmustur (Tablo 5). Unlii ve digerleri (2018) 35 farkli yerel musir popiilasyonunda
amiloz igerik araligi %5,9 ile %37,6 arasinda bulunmustur. Calismamizda tespit edilen

degerler bu sinirlar arasinda yer almaktadir.

Tablo 5

Amiloz icerigine iligkin tanimlayic istatistikler

Ornek Seti N Ortalama S. Sapma Minimum Maksimum
Kalibrasyon 150 22,18 5,20 4,10 37,69

Dis Dogrulama 50 22,66 6,20 11,00 35,30

Amiloz igerigine yonelik yonelik olusturulan PLS tahmin modelleri i¢in bulunan
degerler Tablo 6’de, SVM model degerlendirme sonuglari ise Tablo 7°de gosterilmistir.
PLS yontemine iliskin degerlendirme istatistikleri dikkate alindiginda, Tiim Spektrum-FD
kombinasyonundan (RMSEca=1,10, R%c4=95,5, RPDca=4,74, RMSEya=2,98, R/ =66,9,
RPDya =1,75) basarili tahmin alinabilecegi belirlenmistir (Tablo 6, Sekil 5). SVM
modelleri i¢inde ise FD+SNV 6n islem SR dalga boyuyla kombinasyonunun diger veri
setlerinden daha iyi sonug verdigi goriilmiistiir. Bu modelin degerlendirme istatistiklerine
gore (RMSEcs=0,89 R%cy =97,0, RPDc,=5,86, RMSEy=2,01 R%/,=89,0, RPDy4=3,08)
amiloz igeriginin belirlenmesinde FD+SNV+SR kombinasyonunun giivenilir sonuclar
verdigi belirlenmistir (Tablo 7, Sekil 6).

Amiloz igerigine yoOnelik tahmin modellerinde etkili olan spektral bolgelere
bakildiginda, PLS yontemi icin (Sekil 7) tim dalga boylarinin modelde etkili oldugu
belirlenmistir. SVM modelinde de tarama yapilan aralikta neredeyse tiim dalga boylarinin
etkili bulundugu dikkat ¢cekmistir (Sekil 8). Fertig ve digerleri (2004) amiloz igerigi igin,
i spektral araliktaki dalga boylarinin pozitif yonde (1388-1400 nm, 1873-1891 nm,
2259-2280 nm) ve dort bolgenin negatif yonde (1205-1208 nm, 1702—1710 nm, 2235 nm,
2312-2326 nm), olusturduklar1 kalibrasyon modelinde etkili oldugunu bildirmistir.

15



Tablo 6

Amiloz igerigine iliskin PLS model sonuglari

Onislem  Dalga Boyu RMSEca R’ca RPDca RMSEva R%vai RPDyay
Secmi
Onislemsiz  Tiim Spektrum 2,31 80,2 2,25 3,24 60,9 1,61
FD Tiim Spektrum 1,10 955 4,74 2,98 66,9 1,75
SD Tiim Spektrum 3,01 66,4 1,73 4,27 32,3 1,22
SNV Tiim Spektrum 2,54 76,1 2,05 3,55 53,2 1,47
FD+SNV Tiim Spektrum 3,37 57,8 1,54 4,27 32,2 1,22
SD+SNV Tiim Spektrum 3,42 56,5 1,52 4,26 325 1,22
Onislemsiz  VIP 2,30 80,3 2,26 3,14 63,4 1,66
FD VIP 3,81 46,0 1,37 4,38 28,6 1,19
SD VIP 1,82 87,6 2,85 3,64 50,7 1,43
SNV VIP 2,40 78,6 2,17 3,34 58,4 1,56
FD+SNV VIP 3,67 50,0 1,42 4,15 36,0 1,25
SD+SNV VIP 1,52 914 3,43 3,35 58,3 1,56
Onislemsiz SR 2,31 80,2 2,25 3,24 60,9 1,61
FD SR 3,93 42,7 1,33 4,46 26,1 1,17
SD SR 2,99 66,7 1,74 4,25 32,8 1,22
SNV SR 2,53 76,3 2,06 3,54 534 1,47
FD+SNV SR 1,40 92,6 3,71 3,07 65,0 1,70
SD+SNV SR 3,40 57,0 1,53 4,24 33,2 1,23
Tablo 7
Amiloz igerigine iliskin SVM model sonuglari
Onislem  Dalga Boyu RMSEca R’ca RPDca RMSEva R%va RPDyay
Secmi
Onislemsiz  Tiim Spektrum 0,94 97,0 5,57 2,21 87,0 2,78
FD Tiim Spektrum 0,89 97,0 5,83 2,06 88,0 2,96
SD Tiim Spektrum 0,88 97,0 5,82 2,06 88,0 2,95
SNV Tiim Spektrum 0,84 97,0 6,09 2,06 88,0 2,96
FD+SNV Tiim Spektrum 0,87 97,0 5,89 2,05 88,0 2,97
SD+SNV Tiim Spektrum 0,87 97,0 5,87 2,05 88,0 2,97
Onislemsiz ~ VIP 4,02 40,0 1,29 4,81 39,0 1,29
FD VIP 0,90 97,0 5,77 2,05 89,0 3,02
SD VIP 0,87 97,0 5,99 2,06 89,0 3,01
SNV VIP 1,67 90,0 3,11 2,65 81,0 2,35
FD+SNV VIP 1,14 95,0 4,57 2,04 89,0 3,03
SD+SNV VIP 0,93 97,0 5,60 2,05 89,0 3,02
Onislemsiz SR 5,19 0,00 1,00 6,16 1,00 1,01
FD SR 0,87 97,0 5,98 2,06 89,0 3,01
SD SR 0,88 97,0 5,90 2,06 89,0 3,00
SNV SR 1,45 92,0 3,59 2,41 85,0 2,57
FD+SNV SR 0,89 97,0 5,86 2,01 89,0 3,08
SD+SNV SR 0,90 97,0 581 2,05 89,0 3,02
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Sekil 8. Amiloz igerigi i¢in en iyi tahmin sonucu veren SVM modelinde etkili olan dalga
boylar grafigi

4.3. Fitik Asit Icerigi

Fitik asit misir tanesinde beslenme agisindan olumsuz etkilere sahip bir bilesendir.
Tohumlarda fosforun organik olarak depo formu olan bu bilesen metal iyonlarini bagladig:
icin beslenme ac¢isindan zararli kabul edilmektedir. Fitik asit iceriginin kalibrasyon ve dig

dogrulama setine ait tanimlayici istatistikleri Tablo 8’de gosterilmistir. Kalibrasyon seti ve

18



dis dogrulama setinde fitik asit igeriginin ¢ok yakin ortalama sahip oldugu buna karsin dis
dogrulama setindeki degisimin kalibrasyon setinden daha diisiik oldugu goriilmektedir
(Tablo 8). Misir tanesinde fitik asit icerigine yonelik aragtirmalarda bu bilesenin misirda
0,68 mg/g ile 14,2 mg/g arasinda bulunabilecegi rapor edilmistir (Kahriman ve digerleri.,
2020a). Calismamizda kullanilan Orneklerin fitik asit igerikleri de belirtilen bu sinirlar

icerisinde yer almistir.

Tablo 8

Fitik asit i¢erigine iligkin tanimlayici istatistikler

Ornek Seti N Ortalama S. Sapma Minimum Maksimum
Kalibrasyon 150 2,62 0,40 1,78 3,88

Dig Dogrulama 50 2,63 0,36 2,00 3,69

Fitik asit igeriginin tespitine yonelik olarak olusturulan modellerden PLS yontemi
icin degerlendirme parametreleri Tablo 9’da, SVM yontemi i¢in ise Tablo 10°da
gosterilmistir. Kalibrasyon ve dis dogrulama setlerinden elde edilen bulgulara gore fitik
asit tespitinde on islemsiz ve dalga boyu se¢imi gergeklestirmeden spektral verinin
kullanilmast halinde PLS yonteminden basarili tahmin sonuglari alindig1 gozlenmistir.
Nitekim bu veri kombinasyonuna iliskin degerlendirme parametreleri (RMSEc4=0,15,
R°ca=87, RPDca=2,79, RMSEv,=0,16, R*=84,2 , RPDy4=2,52) bu sonuglari
dogrulamaktadir (Tablo 9, Sekil 9). SVM modelleri i¢in ise 6n islem uygulamadan VIP
secim yonteminin kullanildigi veri kombinasyonundan (RMSEc,;=0,16, R2Ca|:85,0,
RPDc,=2,60, RMSEy/;;=0,15, RZVa|:83,O, RPDy,=2,44) basarili tahmin sonuglar1 elde
edilmistir (Tablo 10, Sekil 10). Kahriman ve digerleri (2020a) ogiitiilmiis misir
orneklerinde NIR spektroskopisi ve PLS yontemi ile fitik asit i¢erigini belirlemeye yonelik
olarak ytiriittiikleri caligsmada, bu bilesen i¢in R®ver degerini sirastyla 82,3 ve 90,7 olarak
bulmustur. Arastirmamizdan elde edilen sonucglar bu caligma sonuclarina gore daha
giivenilir tahmin modelleri gelistirilmistir. Bu sonuglar arasindaki farklar iki arastirmada
kullanilan modelleme teknikleri ve dalga boyu se¢im yontemlerinden kaynaklanabilir.

Elde edilen modellerde etkili olan spektrral bolgeler dikkate alindiginda, PLS modeli
i¢in tiim dalga boylarinin modelde etkili oldugu belirlenmistir (Sekil 11). SVM modelinde
ise tarama yapilan sepktral aralikta dort farkli bolgenin model tahmininde etkili oldugu
goriilmiistiir (Sekil 12). Kahriman ve digerleri (2020a) ayn1 spektral aralikta PLS teknigi
ile olusturduklar1 modelde 1200-1370 nm arasindaki dalga boylarinin negatif, birinci

overtone (1719-1728 nm, 1885-1891 nm) ve kombinasyon bant bolgelerindeki (2280 nm,
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1339 nm, 2373-2377 nm and 2392 nm) dalga boylarinin pozitif etkiye sahip oldugunu

bildirmistir.
Tablo 9.
Fitik asit i¢erigine iliskin PLS model sonuglari
Onislem  DalgaBoyu RMSEcaq R°%ca RPDca RMSEva R%a RPDyy
Secmi
Onislemsiz  Tiim Spektrum 0,15 87,0 2,79 0,16 84,2 2,52
FD Tim Spektrum 0,19 792 2,20 0,21 740 1,97
SD Tim Spektrum 0,18 80,5 2,27 0,21 72,0 1,90
SNV Tiim Spektrum 0,17 816 2,34 0,20 76,5 2,07
FD+SNV  Tim Spektrum 0,17 82,6 240 0,20 748 2,00
SD+SNV  Tiim Spektrum 0,17 82,0 237 0,21 734 1,95
Onislemsiz  VIP 0,15 86,8 2,77 0,16 84,2 2,52
FD VIP 0,18 795 2,22 0,20 745 1,99
SD VIP 0,15 855 2,63 0,21 733 195
SNV VIP 0,17 815 2,34 0,20 76,7 2,08
FD+SNV  VIP 0,18 81,3 232 0,20 755 2,03
SD+SNV  VIP 0,17 82,8 242 0,20 751 2,01
Onislemsiz SR 0,15 87,0 2,79 0,16 84,2 2,52
FD SR 0,19 792 2,20 0,21 741 1,97
SD SR 0,18 80,5 2,27 0,21 72,1 1,90
SNV SR 0,17 81,7 2,35 0,20 76,6 2,08
FD+SNV SR 0,17 825 240 0,20 748 2,00
SD+SNV SR 0,17 82,0 2,36 0,21 73,3 194
Tablo 10.
Fitik asit igerigine iliskin SVM model sonuglari
Onislem  Dalga Boyu RMSEca R’ca RPDca RMSEvy R%a  RPDya
Secmi
Onislemsiz  Tiim Spektrum 0,11 93,0 3,68 0,18 76,0 2,07
FD Tiim Spektrum 0,07 97,0 5,41 0,18 78,0 2,13
SD Tiim Spektrum 0,07 97,0 5,42 0,18 78,0 2,14
SNV Tiim Spektrum 0,07 97,0 5,40 0,18 78,0 214
FD+SNV  Tim Spektrum 0,07 97,0 544 0,18 78,0 214
SD+SNV  Tiim Spektrum 0,07 97,0 5,67 0,18 78,0 214
Onislemsiz ~ VIP 0,16 850 2,60 0,15 83,0 244
FD VIP 0,07 97,0 5,68 0,18 75,0 2,03
SD VIP 0,07 97,0 5,62 0,18 750 2,02
SNV VIP 0,13 90,0 3,18 0,15 82,0 2,39
FD+SNV  VIP 0,08 96,0 4,98 0,18 76,0 2,05
SD+SNV  VIP 0,08 96,0 5,24 0,18 75,0 2,01
Onislemsiz SR 0,41 0,00 1,00 0,35 0,00 1,01
FD SR 0,07 97,0 5,63 0,18 75,0 2,03
SD SR 0,07 97,0 571 0,18 75,0 2,03
SNV SR 0,12 92,0 3,44 0,15 820 241
FD+SNV SR 0,07 97,0 5,65 0,18 750 2,04
SD+SNV SR 0,08 96,0 5,21 0,18 750 2,02
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Sekil 12. Fitik asit igerigi i¢in en iyi tahmin sonucu veren SVM modelinde etkili olan dalga
boylar grafigi

4.4, Antosiyanin Icerigi

Bu calismada kalibrasyon ve dis dogrulama setinde bulunan istatistikler Tablo 11°de
gosterilmistir. Kalibrasyon setinde bulunan aralik (%0,02 ve %0,47) ile dis dogrulama
setinde saptanan degerler benzerlik gdsterirken, dis dogrulama setinde antosiyanin igerigi
ortalamasinin kalibrasyon setinden daha diisiik oldugu bulunmustur. Antosiyaninler misir

tanesinde renk olusumuna neden olan bilesenlerdir ve genellikle mor-kirmizi renk
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olusturular (Lago ve digerleri, 2014).

Tablo 11.

Antosiyanin i¢erigine iligkin tanimlayici istatistikler

Ornek Seti N Ortalama S. Sapma Minimum Maksimum
Kalibrasyon 150 0,14 0,09 0,02 0,47

Dis Dogrulama 50 0,12 0,08 0,01 0,37

Antosiyanin igerigine yonelik olusturulan PLS tahmin modelleri i¢in bulunan
degerler Tablo 12°de, SVM model degerlendirme sonuglari ise Tablo 13’de gosterilmistir.
PLS yonteminde, SNV o6nislem VIP dalga boyu kombinasyonundan (RMSEc,=0,03,
R%ca=87,8, RPDcy =2,88, RMSEy,=0,05, R%/x=74,0, RPDyvy=1,97) diger veri seti
kombinasyonlarindan daha basarili sonuglar elde edilmistir (Tablo 12, Sekil 13). SVM
modelleri igcinde FD+SNV+SR kombinasyonu ile olusturulan modelin diger modellerden
daha iyi sonu¢ verdigi goriilmiistir. Diisiik hata ve yiiksek R? ve RPD degeri veren bu
modelin  (RMSEc;=0,02, R%ca=96,0, RPDca=5,36, RMSEy;=0,03, R%/=90,0,
RPDy,=3,14) antosiyanin igeriginin belirlenmesinde kullanilabilecegi saptanmistir (Tablo
13, Sekil 14). Antosiyanin igeriginin musir tanesinde tespitine yonelik bir arastirmada
(Mangalvedhe ve digerleri, 2015) olusturulan kalibrasyon modeline ait R? degeri 0,72 dis
dogrulama setine iligkin R? ise 0,93 olarak hesaplanmistir. Arastirmamizda gelistirilen
modellerden kalibrasyon seti i¢cin benzer sonuglara ulasilmis ancak dis dogrulamaya iliskin
R? degerleri bu c¢alismadan daha diisiik bulunmustur. Bu durumun baslica nedeni
kullanilan orneklerdeki antosiyanin miktarindaki degismeler ve kullanilan spektroskopi
cihazlarindaki farkliliklardir. Mangalvedhe ve digerleri (2015) tarafinda yiiriitiilen
arastirmada 0-900 mg/kg’lik genis bir varyasyon var iken, kullanilan cihaz ise 900-1650
nm arasini taranmaktadir. Arastirmamizda ise antosiyanin igerigine iliskin varyasyon daha
diisiik olmakla birlikte kullanilan cihazin tarama araligi (2100-2400 nm) daha genistir. Bu
farklardan dolayr farkli g¢aligmalarda olusturulan modellerin tahmin basarisi degisim
gostermistir.

Olusturulan PLS yontemi i¢in 1200 nm, 1500 nm, 1800 nm, 2100 nm ve 2200 nm
bolgelerindeki dalga boylarinin etkili oldugu (Sekil 15), SVM modelinde ise birkag bolge
disinda tarama yapilan spektral araliktaki hemen hemen tiim dalga boylarinin model

tahmininde etkili oldugu goriilmektedir (Sekil 16).
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Tablo 12.

Antosiyanin igerigine iliskin PLS model sonuglari

Onislem  Dalga Boyu RMSEca R’ca RPDca RMSEva R%va RPDya
Secmi
Onislemsiz  Tiim Spektrum 0,09 15,2 1,09 0,09 10,5 1,06
FD Tim Spektrum 0,04 85,7 2,66 0,05 706 1,85
SD Tim Spektrum g 04 821 237 0,06 657 171
SNV Tiim Spektrum 0,03 88,2 2,92 0,05 69,8 1,83
FD+SNV  Tiim Spektrum 0,06 58,2 155 0,07 48,2 1,40
SD+SNV  Tim Spektrum 0,04 822 2,38 0,06 64,3 1,68
Onislemsiz  VIP 0,09 152 1,09 0,09 10,5 1,06
FD VIP 0,04 852 261 0,05 723 191
SD VIP 0,04 82,0 2,37 0,05 68,7 1,79
SNV VIP 0,03 87,8 2,88 0,05 740 1,97
FD+SNV  VIP 0,03 86,4 2,72 0,05 715 1,88
SD+SNV  VIP 0,05 75,6 2,03 0,06 62,6 1,64
Onislemsiz SR 0,09 152 1,09 0,09 10,5 1,06
FD SR 0,04 856 2,65 0,05 70,0 1,83
SD SR 0,04 82,0 2,37 0,06 654 1,71
SNV SR 0,07 51,0 1,43 0,07 40,1 1,30
FD+SNV SR 0,06 57,2 153 0,07 475 1,39
SD+SNV SR 0,04 81,9 2,36 0,06 635 1,66
Tablo 13.
Antosiyanin i¢erigine iliskin SVM model sonuglari
Onislem  Dalga Boyu RMSEca R’ca RPDca RMSEva R%a  RPDya
Secmi
Onislemsiz  Tim Spektrum 0,04 82,0 2,39 0,05 64,0 1,69
FD Tim Spektrum 0,02 97,0 547 0,03 88,0 2,93
SD Tiim Spektrum 0,02 96,0 5,27 0,03 88,0 2,93
SNV Tiim Spektrum 0,02 96,0 5,16 0,03 88,0 2,92
FD+SNV  Tim Spektrum 0,02 97,0 5,39 0,03 88,0 2,92
SD+SNV  Tiim Spektrum 0,02 96,0 521 0,03 88,0 294
Onislemsiz  VIP 0,10 10,0 0,96 0,08 2,00 1,00
FD VIP 0,02 97,0 537 0,03 89,0 3,09
SD VIP 0,02 97,0 550 0,03 89,0 311
SNV VIP 0,03 89,0 2,99 0,04 720 192
FD+SNV  VIP 0,02 96,0 4,85 0,03 89,0 3,09
SD+SNV  VIP 0,02 97,0 5,46 0,03 90,0 3,13
Onislemsiz SR 0,10 10,0 0,96 0,08 2,00 1,00
FD SR 0,02 97,0 554 0,03 89,0 3,10
SD SR 0,02 97,0 548 0,03 89,0 3,12
SNV SR 0,03 90,0 3,12 0,04 80,0 2,25
FD+SNV SR 0,02 96,0 5,36 0,03 90,0 3,14
SD+SNV SR 0,02 97,0 542 0,03 90,0 3,13
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Sekil 15. Antosiyanin igerigi igin en iyi tahmin sonucu veren PLS modelinde etkili olan
dalga boylar1 grafigi
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Sekil 16. Antosiyanin igerigi i¢in en iyi tahmin sonucu veren SVM modelinde etkili olan
dalga boylar1 grafigi

4.5. Fenolik Asit Icerigi

Fenolik bilesenler misir ununda antioksidan etkiye sahip olan biyokimyasallardir.
Calismamizda fenolik asit igeriginin kalibrasyon ve dis dogrulama setine ait tanimlayict
veriler Tablo 14°de gosterilmistir. Kalibrasyon seti ve dis dogrulama setinde fenolik asit
igeriginin ¢ok yakin ortalama sahip oldugu buna karsin dis dogrulama setindeki degisimin

kalibrasyon setinden daha yiiksek oldugu goriilmektedir (Tablo 14). Lopez-Martinez ve
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digerleri (2009) misir ununda ortalama fenolik asit i¢erigini 343 mg/100 g (%0,343) olarak
rapor etmistir. Calismamizda elde edilen ortalamanin bu degerin iizerinde oldugu tespit
edilmistir. Bu durum c¢aligmamizda kullanilan genotip sayisinin fazla olmasina ve genetik

cesitlilik bakimindan yiiksek bir degisime sahip olmasina baglanabilir.

Tablo 14.

Fenolik asit icerigine iligskin tanimlayici istatistikler

Ornek Seti N Ortalama S.Sapma Minimum Maksimum
Kalibrasyon 150 0,67 0,09 0,41 0,96
Dis Dogrulama 50 0,67 0,09 0,52 0,91

Fenolik asit i¢in olusturulan PLS tahmin modelleri i¢in bulunan degerler Tablo
15°de, SVM model degerlendirme sonuglar1 ise Tablo 16°de gosterilmistir. Kullanilan her
iki modelleme tekniginde de on islemsiz spektral verinin VIP dalga boyu se¢im yontemine
uygulanmasi ile olusturulan modellerin digerlerinden daha basarili sonu¢ verdigi
gozlenmistir. Bu modelere ait degerlendirme istatistikleri birbiri ile kiyaslandiginda ise
PLS modelinin (RMSEc=0,05, R%c4=71,0, RPDc=1,87, RMSEy4=0,06, R%/=660,
RPDv,=1,72) SVM modelinden (RMSEcy =0,06, R%a =66,0, RPDcy=1,71,
RMSEy,=0,07, R%/,=46,0, RPDy4=1,38) nispeten daha az basarili oldugu izlenmektedir
(Tablo 15, Tablo 16, Sekil 17, Sekil 18). Meng ve digerleri (2015) musir tanesi ve
ogitiilmiis numuneleri ile gelistirdikleri NIR kalibrasyon modellerinde R2 degeri %90’ 1n
tizerinde olan modellerin oldugunu bildirmistir. Aragtirmamizda gelistirilen modellerin R2
degerleri bu caligmada gelistirilen modellerden diisiik bulunmustur. Bu durumun baslica
nedenlerinden birisi kullanilan 6rnek setinin fenolik madde igerigi bakimindan ¢ok biiyiik
bir degisime sahip olmasidir. Arastirmamizda bu biyokimysal bilesen i¢in tespit edilen
siir degerler nispeten dar bulunmustur. Bu durum gelistirilen kalibrasyon modellerinin
degerlendirme istatistiklerine yansimistir.

Hem PLS hem de SVM yontemlerinde ayni1 6n islem kombinasyonu en 1yi sonucu
vermis olup, PLS ve SVM yontemi i¢in tarama yapilan aralikta 6 farkli bolge model
tahmini iizerine etkili bulunmustur.Dalga boyu araliklarinda da PLS (Sekil 19) ve SVM

(Sekil 20) yontemlerinin ayn1 dalga boyu degerlerini gosterdigi gdzlemlenmistir.
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Tablo 15.
Fenolik asit igerigine iliskin PLS model sonuglari

Onislem Dalga Boyu RMSEca R°ca RPDca RMSEva R%a RPDyay
Secmi
Onislemsiz ~ Tiim Spektrum 0,05 71,2 1,87 0,06 654 1,71
FD Tiim Spektrum 0,06 67,2 1,75 0,06 60,5 1,60
SD Tiim Spektrum 0,05 724 191 0,07 48,2 1,40
SNV Tiim Spektrum 0,06 67,8 1,77 0,06 60,7 1,60
FD+SNV Tiim Spektrum 0,06 66,5 1,73 0,06 60,0 1,59
SD+SNV Tiim Spektrum 0,06 62,6 1,64 0,07 453 1,36
Onislemsiz ~ VIP 0,05 710 1,87 0,06 66,0 1,72
FD VIP 0,06 67,1 1,75 0,06 60,9 1,61
SD VIP 0,04 832 245 0,07 554 1,50
SNV VIP 0,06 68,2 1,78 0,06 615 1,62
FD+SNV VIP 0,06 66,6 1,74 0,06 60,9 1,61
SD+SNV VIP 0,04 80,1 2,25 0,07 53,8 1,48
Onislemsiz SR 0,05 71,2 1,87 0,06 654 1,71
FD SR 0,06 67,2 1,75 0,06 60,5 1,60
SD SR 0,05 72,3 191 0,07 476 1,39
SNV SR 0,06 67,8 1,77 0,06 60,8 1,60
FD+SNV SR 0,06 66,4 1,73 0,06 60,0 1,59
SD+SNV SR 0,06 62,5 1,64 0,07 45,7 1,36
Tablo 16.
Fenolik asit icerigine iliskin SVM model sonuglari
Onislem  Dalga Boyu RMSEcay R’ca RPDca RMSEva R%a  RPDya
Secmi
Onislemsiz  Tim Spektrum 0,04 83,0 2,44 0,09 34,0 1,25
FD Tiim Spektrum 0,01 99,0 12,21 0,09 430 1,34
SD Tiim Spektrum 0,01 99,0 10,95 0,09 430 1,34
SNV Tiim Spektrum 0,01 99,0 11,59 0,09 430 1,34
FD+SNV Tiim Spektrum 0,01 99,0 13,92 0,09 430 1,34
SD+SNV Tiim Spektrum 0,01 99,0 12,21 0,09 430 1,34
Onislemsiz  VIP 0,06 66,0 1,71 0,07 46,0 1,38
FD VIP 0,02 95,0 441 0,08 31,0 1,22
SD VIP 0,01 99,0 12,54 0,09 220 1,14
SNV VIP 0,05 79,0 2,19 0,07 450 1,37
FD+SNV  VIP 0,03 88,0 2,89 0,07 430 1,34
SD+SNV  VIP 0,01 99,0 9,36 0,09 22,0 1,15
Onislemsiz SR 0,10 20,0 1,00 0,10 10,0 1,00
FD SR 0,01 99,0 8,55 0,08 280 1,19
SD SR 0,01 99,0 10,99 0,09 220 1,15
SNV SR 0,04 83,0 243 0,07 430 1,33
FD+SNV SR 0,02 98,0 6,36 0,08 330 1,23
SD+SNV SR 0,01 99,0 11,84 0,09 220 1,14
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Sekil 19. Fenolik asit igerigi i¢in en 1yi tahmin sonucu veren PLS modelinde etkili olan
dalga boylar1 grafigi
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Sekil 20. Fenolik asit igerigi i¢in en iyi tahmin sonucu veren SVM modelinde etkili olan
dalga boylar1 grafigi

4.6. Karotenoid Icerigi

Karotenoid igerigi ile ilgili kalibrasyon ve dis dogrulama setinde bulunan istatistikler
Tablo 17°de sunulmustur. Kalibrasyon setinde bulunan aralik (%8,47-%67,42) ile dis
dogrulama setinde saptanan degerler benzerlik gosteritken, dis dogrulama setinde
karotenoid igerigi ortalamasi ve kalibrasyon setinden daha yiliksek bulunmustur. Misirin

karotenoid igerigi, farkli genotipler arasinda oldukg¢a degiskendir; bazi gesitler 80 ug
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toplam karotenoid/g kuru agirlik (Pixley ve digerleri 2013) icerebilirken, beyaz misir ¢ok
az retinol aktivitesi igerir veya hi¢ igermemektedir (Kean ve digerleri, 2008).
Calismamizda elde edilen minimum-maksimum degerler, kullanilan materyalde karotenoid

igerigi bakimindan genis bir varyasyon oldugunu gostermektedir.

Tablo 17.

Karotenoid icerigine iligkin tanimlayici istatistikler

Ornek Seti N Ortalama S. Sapma Minimum Maksimum
Kalibrasyon 150 39,21 13,71 8,47 67,42

Dig Dogrulama 50 44,05 12,98 9,47 67,42

Karotenoid igerigine yonelik PLS tahmin modelleri i¢in bulunan degerler Tablo
18’de, SVM model degerlendirme sonuglart ise Tablo 19’da gosterilmistir. PLS
modelleme yonteminde SD Onislem VIP dalga boyu kombinasyonuna ait degerlendirme
istatistikleri (RMSEca=2,69, R’ca=96,1, RPDca= 5,10, RMSEvs= 5,13, R%/4=85,8,
RPDya= 2,68) bu modelin digerlerinden daha basar1 tahmin sonucu verebilegine isaret
etmektedir. SVM modelleri igin ise SD+SNV o6nislem VIP dalga boyu kombinasyonun
diger modellerden daha basarili tahmin sonucu verebilegi anlasilmistir. Diisiik hata ve
yiiksek R? ve RPD degeri veren bu modelin (RMSEc,=1,29, RZCa|:99,0, RPDc,=10,62,
RMSEy,=2,54, RZVa|:96,O, RPDyva=5,12 ) musir ununda karotenoid igeriginin tespit
edilmesi amaciyla kullanilabilecegi goriilmiistiir (Tablo 19). Olusturulan iki modele ait
istatistiklere géore SVM modelinin PLS regresyon yontemi ile olusturulan modelden daha
basarili sonug verebilecegi anlagilmaktadir. NIR ile karotenoid igeriginin tespitine yonelik
caligmalarda basar1 oranlar1 degiskenlik gostermektedir. Kahriman ve digerleri (2019)
misir unundan alinan spektral veriler ile PLS yontemine gore olusturuklart modelde R?
degerini %76 olarak belirlemistir. Calismamizda elde edilen R® degerleri bu degerden
yiiksek bulunmustur.

Olusturulan modellerde etkili dalga boylarini gosteren grafikler Sekil 23” ve Sekil
24’te sunulmustur. Elde edilen veriler dogrultusunda PLS yontemi (Sekil 23) ve SVM
yontemi i¢in (Sekil 24) 1200 nm, 1400 nm, 1700 nm, 1900 nm ve 2200 nm’nin iizerinde
yer alan bolgelerdeki dalga boylarinin etkili oldugu goriilmektedir. Bununla birlikte PLS
yontemine gore basarili sonu¢ veren tahmin modelinde SD+VIP kombinasyonuna gore,
SVM yonteminde ise SD+SNV+VIP kombinasyonuna gore dalga boyu sec¢iminin
gerceklestirilmistir. PLS yonteminde SNV o6nisleminin uygulanmadaigi icin spektral
bolgelerdeki etkili dalga boyu sayisinda artis gézlenmistir (Sekil 23).
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Tablo 18.

Karotenoid igerigine iligkin PLS model sonuglari

Onislem Dalga Boyu RMSEcay R°ca RPDca RMSEva R%a  RPDyay
Se¢cmi
Onislemsiz ~ Tiim Spektrum 5,19 855 2,64 5,97 80,8 2,30
FD Tiim Spektrum 4,43 89,4 3,09 5,57 83,4 2,46
SD Tiim Spektrum 3,27 94,2 4,20 5,41 84,3 2,54
SNV Tim Spektrum 5,26 85,2 2,61 6,04 80,4 2,27
FD+SNV Tiim Spektrum 4,99 86,6 2,75 5,82 81,8 2,36
SD+SNV Tiim Spektrum 3,39 93,8 4,05 5,61 83,1 244
Onislemsiz ~ VIP 5,19 855 2,64 5,97 80,8 2,30
FD VIP 4,42 89,5 3,10 5,55 835 247
SD VIP 2,69 96,1 5,10 5,13 85,8 2,68
SNV VIP 4,76 87,8 2,88 5,72 825 240
FD+SNV VIP 4,99 86,6 2,75 5,78 82,1 2,37
SD+SNV VIP 3,88 91,9 3,53 5,43 84,2 2,53
Onislemsiz SR 5,19 855 2,64 5,97 80,8 2,30
FD SR 4,43 89,4 3,10 5,57 83,3 2,46
SD SR 3,28 94,2 4,18 5,42 84,2 2,53
SNV SR 5,26 85,2 2,61 6,04 80,4 2,27
FD+SNV SR 5,00 86,6 2,74 5,82 81,8 2,35
SD+SNV SR 3,37 93,9 4,07 5,64 82,9 243
Tablo 19.
Karotenoid igerigine iliskin SVM model sonuglari
Onislem  Dalga Boyu RMSEcay R°ca RPDca RMSEva R%a RPDyag
Secmi
Onislemsiz  Tiim Spektrum 6,82 77,0 2,07 3,51 91,0 3,33
FD Tiim Spektrum 1,27 99,0 10,74 2,57 96,0 4,88
SD Tim Spektrum 1,28 99,0 10,61 2,55 96,0 4,89
SNV Tim Spektrum 1,28 99,0 10,62 2,55 96,0 4,92
FD+SNV Tim Spektrum 1,28 99,0 10,65 2,53 96,0 4,95
SD+SNV Tiim Spektrum 1,25 99,0 10,87 2,54 96,0 4,91
Onislemsiz ~ VIP 5,85 820 2,35 7,66 65,0 1,70
FD VIP 1,28 99,0 10,73 2,54 96,0 5,11
SD VIP 1,26 99,0 10,89 2,57 96,0 5,05
SNV VIP 4,52 89,0 3,03 7,65 65,0 1,70
FD+SNV VIP 1,96 98,0 6,99 3,97 90,0 3,27
SD+SNV VIP 1,29 99,0 10,62 2,54 96,0 5,12
Onislemsiz SR 13,68 1,00 1,00 13,95 18,0 0,93
FD SR 1,28 99,0 10,76 2,54 96,0 5,11
SD SR 1,28 99,0 10,68 2,55 96,0 5,08
SNV SR 4,15 91,0 3,30 7,44 66,0 1,74
FD+SNV SR 1,58 99,0 8,67 3,32 93,0 3,90
SD+SNV SR 1,27 99,0 10,82 2,54 96,0 5,10
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Sekil 23. Karotenoid igerigi i¢in en iyi tahmin sonucu veren PLS modelinde etkili olan
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Sekil 24. Karotenoid igerigi i¢in en iyi tahmin sonucu veren SVM modelinde etkili olan
dalga boylar1 grafigi

4.7. Lisin Icerigi

Lisin igerigine ait tanimlayici istatistikler Tablo’20 ’de gosterilmistir. Kalibrasyon
seti ve dig dogrulama setinde lisin igeriginin ¢ok yakin ortalama sahip oldugu bulunmustur
(Tablo 20). Cong ve digerleri (2015) farkli misir genotiplerinde lisin igerigininin %0,21—
%0,38 arasinda degisim gosterdigini rapor etmistir. Rosales ve digerleri (2011) tarafindan

yiiriitiilen aragtirmada ise kullanilan 6rneklerin lisin igerikleri %0,20-0,59 arasinda degisim
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gostermistir. Aragtirmamizda elde edilen {ist smir bu degerin iizerinde bulunmus olup,

literatiigrde rapor edilen aralik degerlerini kapsamaktadir.

Tablo 20.

Lisin igerigine iligskin tanimlayici istatistikler

Ornek Seti N Ortalama  S. Sapma Minimum Maksimum
Kalibrasyon 150 0,51 0,11 0,17 0,79

Dis Dogrulama 50 0,52 0,09 0,37 0,79

Lisin igerigi i¢in olusturulan PLS tahmin modelleri i¢in bulunan degerler Tablo
21°de, SVM model degerlendirme sonuglar1 ise Tablo 22°de gosterilmistir. PLS yontemi
icin FD onislem SNV dalga boyu kombinasyonundan (RMSEc4=0,03, R%ca= 91,7,
RPDc,=3,50, RMSE,/;=0,06, R2V3|=71,2, RPDygy =1,88) diger very kombinasyonlarindan
daha basarili tahmin sonucu elde edilmistir (Tablo 21, Sekil 25). SVM modelleri igerisinde
SNV+SR  kombinasyonu ile olusturulan modelin (RMSEc,=0,04, R%c,=87,0,
RPD¢y=2,76, RMSE\/,=0,04, R2V3|=78,0, RPDy, =2,17) basarili bulunmustur (Tablo 22,
Sekil 26). PLS ve SVM modellerinin tahmin basarisi biribiri ile kiyaslandiginda, lisin
igerigi i¢in segilen SVM modelinin daha basarili tahmin verdigi gériilmiistiir. Tallada ve
digerleri (2009) musir tohumundan aldiklart spektrumlarla lisin igerigine yonelik
olusturuduklart modelin R? degeri %46,2 ve RPD degerini 1,17 olarak hesaplamustir.
Calismamizda olusturulan modelin basaris1 bu ¢alismada olusturulan tahmin modelinden
daha yiiksek bulunmustur. Bu durumun temel nedeni Tallada ve digerleri (2009) tarafindan
yiiriitiilen arastirmada ogiitiilmemis misir tohumu kullanilmis olmasi ve tarama yapilan
spektral araligin daha dar (904-1685 nm) olmasindan kaynaklanmis olabilir. Farkli bir
calismada kalibrasyon ve dis dogrulama seti i¢in hesaplanan R2 degerleri (R2V3|=93,0,
RZVa|=77,0) bizim calismamizda SVM modelinden elde edilen sonuglara (RZVa|=87,0,
RZVa|=78,O) yakinlik gostermistir (Rosales ve digerleri, 2011).

Olusturulan modellerde etkili olan spektral bolgeler dikkate alindiginda, PLS
yontemi i¢in 7 farkli bolgedeki dalga boylarinin model tahmininde etkili oldugu (Sekil 27),
SVM modeli i¢in ise tarama yapilan araliktaki neredeyse tiim dalga boylarinin modelde
etkili oldugu belirlenmistir (Sekil 28). Lisin igeriginin dogru olarak tahminlenmesi ig¢in
SVM regresyon yonteminde daha fazla sayida dalga boyunun kullanilmasi gerektigi

anlagilmaktadir.
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Tablo 21.

Lisin icerigine iliskin PLS model sonuglari

Onislem  Dalga Boyu RMSEca R’ca RPDca RMSEva R%va RPDya
Secmi
Onislemsiz  Tiim Spektrum 0,10 516 1,03 0,11 2,11 1,01
FD Tiim Spektrum 0,09 31,1 1,21 0,10 208 1,13
SD Tiim Spektrum 0,03 92,0 3,56 0,07 53,1 147
SNV Tiim Spektrum 0,11 2,83 1,02 0,11 1,84 0,99
FD+SNV Tiim Spektrum 0,03 919 3,53 0,06 674 1,76
SD+SNV Tiim Spektrum 0,08 46,6 1,37 0,09 29,3 119
Onislemsiz  VIP 0,10 516 1,03 0,11 2,11 1,01
FD VIP 0,08 42,0 1,32 0,09 234 1,15
SD VIP 0,03 92,3 3,63 0,07 61,0 161
SNV VIP 0,11 2,80 1,02 0,11 0,63 1,00
FD+SNV VIP 0,03 91,7 3,50 0,06 71,2 1,88
SD+SNV VIP 0,05 77,7 2,13 0,08 46,7 1,37
Onislemsiz SR 0,10 516 1,03 0,11 2,11 1,01
FD SR 0,09 31,6 1,21 0,09 22,0 1,14
SD SR 0,03 919 354 0,07 51,2 144
SNV SR 0,11 2,83 1,02 0,11 1,84 0,99
FD+SNV SR 0,03 915 345 0,06 651 1,70
SD+SNV SR 0,04 84,8 2,58 0,08 489 1,40
Tablo 22.
Lisin icerigine iliskin SVM model sonuglari
Onislem  Dalga Boyu RMSEca R’ca RPDca RMSEva R°va  RPDya
Secmi
Onislemsiz  Tim Spektrum 0,02 96,0 4,97 0,06 740 1,98
FD Tim Spektrum 0,02 98,0 6,88 0,05 77,0 2,09
SD Tim Spektrum 0,01 98,0 7,07 0,05 76,0 2,08
SNV Tiim Spektrum 0,02 98,0 6,91 0,05 77,0 2,09
FD+SNV Tiim Spektrum 0,02 98,0 7,02 0,05 77,0 2,09
SD+SNV Tiim Spektrum 0,02 98,0 6,90 0,05 77,0 2,09
Onislemsiz  VIP 0,11 10,0 1,00 0,10 9,00 0,97
FD VIP 0,03 94,0 4,26 0,05 740 1,99
SD VIP 0,01 98,0 7,38 0,05 720 1,92
SNV VIP 0,06 650 1,69 0,05 68,0 1,78
FD+SNV  VIP 0,02 97,0 5,78 0,05 750 2,01
SD+SNV  VIP 0,02 95,0 4,45 0,05 740 1,98
Onislemsiz SR 0,11 10,0 1,00 0,10 9,00 0,97
FD SR 0,01 98,0 7,16 0,05 73,0 1,93
SD SR 0,01 98,0 7,44 0,05 720 1,93
SNV SR 0,04 87,0 2,76 0,04 78,0 2,17
FD+SNV SR 0,02 98,0 6,98 0,05 740 1,96
SD+SNV SR 0,02 98,0 7,15 0,05 73,0 1,93
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Sekil 27. Lisin igerigi i¢in en iyi tahmin sonucu veren PLS modelinde etkili olan dalga
boylar1 grafigi
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Sekil 28. Lisin igerigi igcin SVM yontemi en iyi tahmin sonucu veren modele iliskin tahmin
grafikleri

4.8. Triptofan Icerigi

Triptofan igerigi misirda protein kalitesinin artirilmasinda olumlu etkiye sahiptir.
Esansiyel aminoasitlerden olan bu bilesenin tespiti i¢in farkli yontemler kullanilmasina
karsin, arastirmalarda yaygin olarak tercih edilmektedir. Pratik olarak kabul edilen bu
yontemler dahi ¢ok uzun zaman alan ve fazla emek gerektiren analizlerdir. Bu nedenle

triptofan igeriginin NIR spektroskopisi ile belirlenebilmesi 6nemli bir husustur.
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Calismamizda triptofan igerigine ait veriler Tablo 26’de gosterilmistir. Kalibrasyon seti ve
dis dogrulama setinde lisin igeriginin ¢ok yakin ortalama sahip oldugu buna karsin dis
dogrulama setindeki ortalamanin kalibrasyon setinden %0,02 daha diisik oldugu
gozlelenmistir (Tablo 23). Farkli misir genotipleri ile yiiriitiilen bir arastirmada triptofan
iceriginin %0,036 ile %0,074 arasinda dgeisim gosterdigi rapor edilmistir (Cong ve
digerleri, 2015). Rosales ve digerleri (2011) tarafindan yiiriitiilen farkli bir ¢alismada
kalibrasyon gelistirme amaciyla kullanilan 6rnek setinde triptofan igerigi %0,02 ile %0,12
arasinda bulunmustur. Calismamizda elde edilen sonuglarda literatiirde yer alan bu sinir

degerler arasinda yer almistir.

Tablo 23.

Triptofan icerigine iliskin tanimlayici istatistikler

Ornek Seti N Ortalama S. Sapma Minimum Maksimum
Kalibrasyon 150 0,0583 0,0070 0,05 0,08

Dis Dogrulama 50 0,0570 0,0055 0,05 0,07

Triptofan igerigne yonelik PLS tahmin modelleri i¢in bulunan degerler Tablo 24°de,
SVM model degerlendirme sonuglar1 ise Tablo 25°de gosterilmistir. PLS modellerinden
FD onislem VIP dalga boyu kombinasyonu ile olusturulan modelin degerlendirme
istatistikleri (RMSEcy=0,00, R’c4=85,2, RPDca=2,61, RMSEP=0,00, R?/=72,9,
RPDy4=1,93) bu modelin digerlerinden daha dogru tahmin verecegine isaret etmektedir
(Tablo 24, Sekil 29). SVM modelleri i¢inde diisiik hata ve yiiksek R? ve RPD degeri veren
(RMSEc4=0,00, R%4=83,0, RPD¢s=2,43, RMSEP=0,00, R%/4=50,0, RPDy4=1,43) SNV
onislem VIP dalga boyu kombinasyonu ile olusturulan modelin triptofan igeriginin
tespitinde kullanilabilegi saptanmistir (Tablo 25, Sekil 30). Rosales ve digerleri (2011)
ogitiilmiis misir 6rnekleri ile olusturuklari PLS tahmin modelinin RZCa| degerini %87, RZVa|
degerini %83 ve RPDy;, degerini 2,61 olarak hesaplamistir. Aragtirmamizda tespit edilen
sonuglar bu arastirmada elde edilen sonuglara benzerlik gostermektedir.

Elde edilen modellerde etkili olan spektral bolgeler dikkate alindiginda, PLS yontemi
icin 1700 nm, 1800 nm, 2100 nm ve 2200 nm boélgelerindeki dalga boylarinin model
tahmininde etkili oldugu (Sekil 31), basarili tahmin sonucu veren SVM modeli i¢in ise
bulunan araliktaki tiim dalga boylarmmin modelde etkili oldugu saptanmistir (Sekil 32).
Triptofan igerigine yonelik olusturulacak modellerde kullanilan regresyon teknigine gore

modele dahil edilecek dalga boyu sayisinin degisim gosterdigi anlasilmaktadir.
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Tablo 24.

Triptofan icerigine iligkin PLS model sonuglari

Onislem Dalga Boyu RMSEcy R°ca RPDca RMSEva R%va RPDva
Secmi
Onislemsiz ~ Tiim Spektrum 0,00 79,0 2,19 0,00 72,1 1,90
FD Tiim Spektrum 0,00 859 2,68 0,00 71,0 1,86
SD Tiim Spektrum 0,00 81,2 2,32 0,00 64,6 1,69
SNV Tiim Spektrum 0,00 74,3 1,98 0,00 68,4 1,79
FD+SNV Tiim Spektrum 0,00 80,0 2,24 0,00 69,8 1,83
SD+SNV Tiim Spektrum 0,00 72,7 1,92 0,00 62,2 1,63
Onislemsiz ~ VIP 0,00 78,1 2,15 0,00 72,0 1,90
FD VIP 0,00 85,2 2,61 0,00 72,9 1,93
SD VIP 0,00 810 231 0,00 65,8 1,72
SNV VIP 0,00 75,1 2,01 0,00 68,8 1,80
FD+SNV VIP 0,00 799 224 0,00 70,7 1,86
SD+SNV VIP 0,00 72,9 1,93 0,00 63,2 1,65
Onislemsiz SR 0,00 79,0 2,19 0,00 72,1 1,90
FD SR 0,00 859 2,68 0,00 71,1 1,87
SD SR 0,00 81,0 2,30 0,00 64,7 1,69
SNV SR 0,00 76,2 2,06 0,00 67,4 1,76
FD+SNV SR 0,00 80,2 2,26 0,00 70,1 184
SD+SNV SR 0,00 725 191 0,00 61,9 1,63
Tablo 25.
Triptofan icerigine iliskin SVM model sonuglari
Onislem Dalga Boyu RMSEca R’ca RPDca RMSEva R?va RPDyg
Secmi
Onislemsiz ~ Tiim Spektrum 0,00 89,0 3,02 0,00 490 1,41
FD Tiim Spektrum 0,00 97,0 5,45 0,00 480 1,40
SD Tiim Spektrum 0,00 97,0 5,49 0,00 48,0 1,40
SNV Tiim Spektrum 0,00 97,0 5,87 0,00 48,0 1,40
FD+SNV Tiim Spektrum 0,00 97,0 5,74 0,00 48,0 1,40
SD+SNV Tiim Spektrum 0,00 97,0 5,58 0,00 48,0 1,40
Onislemsiz ~ VIP 0,00 73,0 194 0,00 470 1,39
FD VIP 0,00 97,0 5,46 0,00 28,0 1,19
SD VIP 0,00 97,0 5,52 0,00 26,0 1,17
SNV VIP 0,00 83,0 243 0,00 50,0 1,43
FD+SNV VIP 0,00 95,0 4,40 0,00 31,0 1,22
SD+SNV VIP 0,00 97,0 5,70 0,00 26,0 1,17
Onislemsiz SR 0,01 0,10 1,00 0,01 15,0 0,94
FD SR 0,00 97,0 5,63 0,00 27,0 1,18
SD SR 0,00 97,0 5,75 0,00 26,0 1,18
SNV SR 0,00 85,0 2,59 0,00 470 1,38
FD+SNV SR 0,00 96,0 5,13 0,00 30,0 1,21
SD+SNV SR 0,00 97,0 5,70 0,00 26,0 1,17
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Sekil 30. Triptofan icerigi icin SVM ydntemi en iyi tahmin sonucu veren modele iligskin
tahmin grafikleri

41



Deger

T | ] T T
1200 1400 1600 1800 2000 2200 2400

Dalga Boyu (nm)

Sekil 31. Triptofan igerigi i¢in en iyi tahmin sonucu veren PLS modelinde etkili olan dalga
boylar grafigi
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Sekil 32. Triptofan igeri8i i¢in en iyi tahmin sonucu veren SVM modelinde etkili olan
dalga boylar1 grafigi

4.9. Tokoferol icerigi

Tokoferoller yagda ¢oziinen ve antioksidan etkiye sahip olan biyomolekiillerdir. Bu
bilesenlerin insan ve hayvan beslenmesi iizerine énemli etkileri mevcuttur. Tokoferol
icerigine ait kalibrasyon ve dis dogrulama setinde bulunan istatistikler Tablo 26°da

sunulmustur. Kalibrasyon setinde bulunan aralik (minimum %37,61 ve maksimum
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%66,13) ile dis dogrulama setinde saptanan degerler benzerlik gosterirken, dis dogrulama
setinde tokoferol igerigi ortalamast ve kalibrasyon setinden daha yiiksek oldugu
saptanmustir. Bilimsel literatiirde misirda tokoferol igeriginin degisimini ele alan farkl
arastirmalar yiiritiilmiistir. Kahriman ve digerleri (2019) musir 6rneklerinde tokoferol
iceriginin 9,74-26-59 pg/g arasinda degisim gosterdigini bildirmistir. Arastirmamizda elde
edilen sonuglar belirtilen st smirin lizerinde bulunmustur. Bu durumun baslica
nedenlerinden birisi iki ¢alismada kullanilan tayin yontemlerinin farkliligindan
kaynaklanmis olabilir. Atfedilen ¢alismada kromotografik bir tayin yontemi kullanilmis

olup, arastirmamizda analiz yontemi olarak kolorimetrik bir metottan yararlanilmistir.

Tablo 26.

Tokoferol igerigine iligskin tanimlayici istatistikler

Ornek Seti N Ortalama S. Sapma Minimum Maksimum
Kalibrasyon 150 54,63 6,24 37,61 66,13

Dis Dogrulama 50 57,63 4,59 45,01 66,22

Tokoferol igerigine yonelik olusturulan PLS tahmin modelleri i¢in bulunan degerler
Tablo 27°de, SVM model degerlendirme sonuglari ise Tablo 28’de gosterilmistir. PLS
modelinde dikkate alinan en 1yi degerler SD 6n islem VIP dalga boyu sesim yonteminde
(RMSEca=3,09, Rca=75,3, RPDca=2,02, RMSEva=3,60, R*=66,5, RPDyy=1,75)
gozlemlenmistir (Tablo 27, Sekil 33). SVM modelleri iginde FD+SNV+SR kombinasyonu
ile olusturulan model (RMSEcy=1,63, R%ca=93,0, RPDcy=3,83, RMSEy,=3,05,
RZVa|:55,O, RPDy=1,51) tokoferol igeriginin belirlenmesi konusunda diger modellerden
daha basarili bulunmustur (Tablo 28, Sekil 34). Kahriman ve digerleri (2019) misir ununda
tokoferol igerigini tespit etmeye yonelik PLS yontemi ile olusturdugu model igin
hesaplanan degerlerdirme istatistiklerine kiyasla (RMSEC 2.081, R2Cal=0.607,
RMSEVal=2.943, R2Val=0.515, RPDVal=1.40), bizim c¢aligmamizda basarili bulunan
modellerin daha dogru sonug verebilecegi anlagilmistir.

PLS yontemi icin en iyi sonu¢ veren modelde tarama yapilan araliktaki bolgenin
biiyiikk kisminin etkili oldugu goézlemlenirken (Sekil 35), SVM yontemi igin (Sekil 36)
yalnizca 1300 nm bolgesinde smirli sayida dalga boyunun model i¢in segildigi
gbzlemlenmistir. SVM modelinde secilen etkili dalga boyu sayisinin az olmasi, dis
dogrulama setinde SVM modelinin PLS modeline gore tahmin giiclinlin diigmesine neden

olmustur.
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Tablo 27.

Tokoferol igerigine iliskin PLS model sonuglari

Onislem  Dalga Boyu RMSEca R’ca RPDca RMSEva R%va RPDya
Secmi
Onislemsiz  Tiim Spektrum 3,55 675 1,76 3,67 65,2 1,70
FD Tiim Spektrum 3,04 76,0 2,05 3,68 649 1,70
SD Tiim Spektrum 3,16 742 1,98 3,67 652 1,70
SNV Tiim Spektrum 3,62 66,1 1,73 3,73 64,0 1,67
FD+SNV Tiim Spektrum 3,30 719 189 3,72 64,2 1,68
SD+SNV Tiim Spektrum 3,20 734 1,95 3,70 64,6 1,69
Onislemsiz  VIP 3,55 675 1,76 3,67 652 1,70
FD VIP 2,84 791 2,19 3,62 66,1 1,72
SD VIP 3,09 753 2,02 3,60 66,5 1,73
SNV VIP 3,61 66,2 1,73 3,72 64,2 1,68
FD+SNV VIP 3,28 72,2 1,90 3,68 650 1,70
SD+SNV VIP 3,24 72,7 1,92 3,62 66,2 1,73
Onislemsiz SR 3,55 675 1,76 3,67 652 1,70
FD SR 3,04 76,1 2,05 3,68 650 1,70
SD SR 3,15 742 1,98 3,67 651 1,70
SNV SR 3,62 66,1 1,73 3,73 64,0 1,67
FD+SNV SR 3,43 69,5 1,82 3,72 64,3 1,68
SD+SNV SR 3,20 73,4 1,95 3,70 64,6 1,69
Tablo 28.
Tokoferol igerigine iliskin SVM model sonuglar
Onislem  Dalga Boyu RMSEca R°ca RPDca RMSEva R%a  RPDya
Secmi
Onislemsiz  Tim Spektrum 2,77 83,0 241 2,95 50,0 1,43
FD Tim Spektrum 1,46 940 4,16 3,06 450 1,37
SD Tim Spektrum 1,52 940 4,01 3,07 450 1,36
SNV Tim Spektrum 1,52 93,0 3,92 3,06 450 1,36
FD+SNV Tiim Spektrum 1,49 94,0 4,06 3,06 450 1,36
SD+SNV Tiim Spektrum 1,53 94,0 4,00 3,07 450 1,36
Onislemsiz  VIP 6,23 00,0 1,00 5,26 33,0 0,87
FD VIP 1,59 93,0 3,92 3,07 55,0 1,50
SD VIP 1,51 94,0 4,13 3,06 55,0 1,50
SNV VIP 2,88 79,0 2,16 341 440 1,35
FD+SNV  VIP 2,06 89, 3,04 3,16 52,0 1,45
SD+SNV  VIP 1,53 94,0 4,07 3,07 54,0 1,50
Onislemsiz SR 6,23 0,00 1,00 5,26 33,0 0,87
FD SR 1,52 94,0 4,12 3,07 55,0 1,50
SD SR 1,51 94,0 4,14 3,06 55,0 1,50
SNV SR 6,23 0,00 1,00 5,26 330 0,87
FD+SNV SR 1,63 93,0 3,83 3,05 550 1,51
SD+SNV SR 1,50 940 4,16 3,07 55,0 1,50
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Sekil 35. Tokoferol igerigi i¢in en iyi tahmin sonucu veren PLS modelinde etkili olan dalga
boylar1 grafigi

Deger

T T T T T
1200 1400 1600 1600 2000 2200 2400

Dalga Boyu (nm)

Sekil 36. Tokoferol igerigi i¢in en iyi tahmin sonucu veren SVM modelinde etkili olan
dalga boylar1 grafigi

4.10. Zein Icerigi

Zein grubu protein fraksiyonu musir proteinleri igerisinde baskin gruptur ve amino
esansiyel amino asit igerigi bakimindan yeterli goriilmemektedir. Zein igeriine ait
tanimyaci istatistikler Tablo 29°da sunulmustur. Kalibrasyon seti ve dis dogrulama setinde
zein igeriginin dis dogrulama setinden bir miktar diisiikk oldugu saptanmistir (Tablo 29).

Zili¢ ve digerleri (2011) 8 farkli misir genotipinde zein icerigini %2,33 ile %3,66 arasinda
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oldugunu rapor etmistir. Aragtirmamizda tespit edilen degerler bu sinirlarin disinda
bulunmustur. Bu durum kullanilan genetik materyalin c¢alismalar arasinda ¢ok farkli

Ozelliklere sahip olmasina baglanabilir.

Tablo 29.

Zein igerigine iliskin tanimlayici istatistikler

Ornek Seti N Ortalama S. Sapma Minimum Maksimum
Kalibrasyon 150 1,70 0,52 0,70 4,10

Dis Dogrulama 50 1,83 0,57 0,88 3,66

Zein igerigine yonelik olusturulan PLS tahmin modelleri i¢in bulunan degerler
Tablo 30’da, SVM model degerlendirme sonuglar1 ise Tablo 31°de gdsterilmistir. PLS
yonteminde en iyi tahmin sonuglari degeri FD+SNV+VIP modelinden (RMSEc,=0,16,
R2ca=90,0, RPDca=3,18, RMSEy4=0,29, R%/3=70,1, RPDyv4=1,84) elde edilmistir (Tablo
30, Sekil 37) . SVM modelleri iginde SD+SNV modelin (RMSEc,=0,05, R%c4=99,0,
RPDc,=10,70, RMSE,/;=0,23, R2V3|=88,0, RPDva =2,90) diger modellerden daha basarili
sonu¢ verdigi saptanmistir (Tablo 31, Sekil 38). Kahriman ve digerleri (2020) zein
icerigine yonelik olusturduklart PLS tahmin modelinde dis dogrulama setinde R? degerini
89,9, RPD degerini 2,45 ve RMSEC degerini 0,330 olarak belirlemistir. Arasgtirmamizda
spektral 6n islem uygulamalari kullanilarak olusturulan modelin tahmin basarist bu
modelden daha yiiksek bulunmustur.

Zein igerigine ait olusturulan PLS modeline ait dalga boyu grafiginde (Sekil 39)
1200 nm, 1400nm, 1900nm, 2200 nm ve 2300 nm dalga boylarinda yakin bolgelerde etkili
dalga boyuna sahip noktalar ve SVM modeline ait dalga boyu grafiginde (Sekil 40) elde
edilen sonuglara gore ise neredeyse tim dalga boylarinin etkili oldugu saptanmistir.
Kahriman ve digerleri (2020) zein igerigine yonelik olusturduklart modelde birinci overton
(1663-1687 nm, 1744-1762 nm, 2028-2046 nm) ve kombinasyon bant bolgelerideki
(2061-2079 nm, 2274-2227 nm, 2300-2303 nm, 2133-2167 nm) dalga boylarinin model
tahminin de etkili oldugunu rapor etmistir. Calismamizda olusturulan modellerde etkili
olan dalga boylarmin Kahriman ve digerleri (2020b) tarafindan rapor edilen bolgeler
disinda baska bolgelerde de bulundugu goézlenmistir. Bu durum zein igeriginin tespiti
amaciyla spektral model gelistiril iken spektral ©on islem uygulamasmin tahmin

degiskenine etki eden dalga boylarinin degisimine neden olabilecegine isaret etmektedir.
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Tablo 30.

Zein igerigine iliskin PLS model sonuglari

Onislem Dalga Boyu RMSEcy R’ca RPDca RMSEva R%va RPDya
Secmi
Onislemsiz ~ Tiim Spektrum 0,50 9,77 1,06 0,51 570 1,03
FD Tim Spektrum 0,49 11,1 1,06 0,50 7,13 1,04
SD Tiim Spektrum 0,49 12,3 1,07 0,50 765 1,04
SNV Tiim Spektrum 0,45 240 1,15 0,48 15,0 1,09
FD+SNV Tiim Spektrum 0,26 75,7 2,04 0,38 459 1,37
SD+SNV Tiim Spektrum 0,41 376 1,27 0,49 12,2 1,07
Oniglemsiz ~ VIP 0,50 9,77 1,06 0,51 5,70 1,03
FD VIP 0,49 11,2 1,07 0,50 7,74 1,04
SD VIP 0,49 123 1,07 0,50 8,59 1,05
SNV VIP 0,38 456 1,36 0,45 26,7 1,17
FD+SNV VIP 0,16 90,0 3,18 0,29 70,1 1,84
SD+SNV VIP 0,17 88,9 3,01 0,34 56,4 1,52
Onislemsiz SR 0,50 9,77 1,06 0,51 570 1,03
FD SR 0,49 11,0 1,06 0,50 7,14 1,04
SD SR 0,49 123 1,07 0,50 7,65 1,04
SNV SR 0,45 26,3 1,17 0,48 16,8 1,10
FD+SNV SR 0,16 90,7 3,30 0,31 658 1,72
SD+SNV SR 0,50 7,96 1,05 0,53 -1,59 1,00
Tablo 31.
Zein igerigine iliskin SVM model sonuglari
Onislem  Dalga Boyu RMSEcay R°ca RPDca RMSEva R%a RPDyay
Secmi
Onislemsiz  Tim Spektrum 0,10 97,0 5,64 0,27 86,0 2,65
FD Tiim Spektrum 0,05 99,0 1042 0,23 88,0 2,90
SD Tim Spektrum 0,05 99,0 10,94 0,23 88,0 2,89
SNV Tiim Spektrum 0,05 99,0 10,70 0,23 88,0 2,90
FD+SNV Tim Spektrum 0,05 99,0 1054 0,23 88,0 2,89
SD+SNV Tiim Spektrum 0,05 99,0 1051 0,23 88,0 2,90
Onislemsiz  VIP 0,53 0,01 1,00 0,60 0,01 0,9
FD VIP 0,07 98,0 7,85 0,21 86,0 2,69
SD VIP 0,05 99,0 10,95 0,23 84,0 2,52
SNV VIP 0,25 78,0 2,13 0,22 850 2,65
FD+SNV  VIP 0,08 98,0 6,66 0,21 87,0 2,75
SD+SNV  VIP 0,05 99,0 10,04 0,23 84,0 2,52
Onislemsiz SR 0,53 0,10 1,00 0,60 0,11 0,96
FD SR 0,05 99,0 10,95 0,23 84,0 2,53
SD SR 0,05 99,0 11,23 0,23 84,0 2,53
SNV SR 0,18 88,0 292 0,21 86,0 2,71
FD+SNV SR 0,05 99,0 9,63 0,22 85,0 2,60
SD+SNV SR 0,05 99,0 10556 0,23 84,0 2,53
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BOLUM 5
SONUC VE ONERILER

Bu tez calismasinda genetik farkliligi bilinen ve tane kalite 6zellikleri bakimindan
farklilik gosteren misir 6rnekleri kullanilarak misir tohumunda sekonder biyokimyasallarin
NIR spektroskopisi ile belirlenmesinde kemometrik yontemlerin etkisi arastirilmistir.
Aragtirmada 200 6giitiilmiis misir 6rnegi kullanilmis ve 3 spektral 6n islem teknigi, 2 dalga
boyu se¢cim yontemi ve iki fdigerlerili modelleme yonteminden elde edilen sonuglar
kiyaslanmistir.

Arastirma sonuglarina gore, degerlendirmeye alinan tiim modeller igerisinde en
basarili bulunan modellerin spektral 6n islem ve dalga boyu se¢im yoOntemlerinin
uygulandig1 veri setleri ile olusturulan modeller oldugu goriilmiistiir. Oyle ki ¢alismada
olusturulan toplam 360 modelden PLS ve SVM modelleme yontemlerine gore basarili
bulunan 20 adet modelden 16’sinda daga boyu se¢im yontemi uygulandigi, 15’inde ise
spektral 6n islem yapildig1 goriilmiistiir. Tez ¢alismasinda hedef degisken olarak ele alinan
Ozelliklerde bagsarili tahmin sonucu veren modellerin, spektral 6n islem ve dalga boyu
secim yontemlerine goére durumu Tablo 32°de sunulmustur.

Tablo 32
Calismada kemometrik tekniklere gore hedef degiskenler i¢in en basarili bulunan model
kombinasyonlari

Hedef Basarili Bulunan Model Rcal R%Val
Degisken Kombinasyonu

Amiloz FD-SNV+SR-SVM 97,0 89,0
Amilopektin ~ No-No-SVM 96,0 93,0
Fitik asit No-No-PLS 87,0 84,0
Zein SD+SNV-No-SVM 99,0 88,0
Lisin SNV-SR-SVM 87,0 78,0
Triptofan FD-VIP-PLS 85,0 73,0
Antosiyanin FD+SNV-SR-SVM 96,0 90,0
Fenolik No-VIP-PLS 71,0 66,0
Karotenoid FD-VIP-SVM 99,0 96,0
Tokoferol FD+SNV-SR-SVM 93,0 67,0

Yurkarida sunulan kombinasyonlarin karsilastirilan modeller igerisinde hedef
degiskenler icin en iyi tahmin sonucunu verdigi diisliniiliir ise, bu 6zelliklere yonelik
olusturulacak ticari veya lokal kalibrasyon modellerinin tespit edilen kombinasyonlar
kullanilarak olusturulmas1 modellerin tahmin giicii bakimindan yararli olacaktir. Ozellikle

NIR ile tespiti zor olan mindr kimyasal bilesenlerin tespitinde uygun kemometrik islem

o1



kombinasyonlarinin kullanilmas1 uygulamada tahmin giivenilirligi yiiksek modellerin
olusturulmasina imkan verebilir.

Tez c¢alismasinda incelenen Ozelliklerin tarama yapilan spektral araliktaki dalga
boylar1 ile iligkileri basarili bulunan modellere gore irdelenmistir. Dalga boyu sec¢im
yontemlerinin  kullanildigt modellerde etkili bulunan degiskenlerin biyokimyasal
bilesenlere gore degisim gosterdigi anlagilmistir. Buna dayali olarak misir ununda mindr
bilesenlerin tespiti i¢in olusturulacak modellerde hedef degiskene gore fdigerlerilid alga
boylarimin kullanilmasinin uygun olacagi belirlenmistir.

fleriki ¢alismalarda bu arastirmada ele alinmamis dalga boyu segim yontemleri ile
spektral model olusturma tekniklerinin etkinliginin arastirilmasi faydali olacaktir. Diger
tarftan farkli tarimsal iriinlere yonelik olusturulacak NIR spektroskopi modellerinin

tahmin basarisina kemometrik tekniklerin etkisinin de ele alinmasinda yarar vardir.
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