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Santrauka 

Kalibracinės lygtys grūdų drėgniui, baltymų bei krakmolo kiekiui įvertinti sukurtos remiantis 1995–2008 m. sukaupta žieminių ir vasarinių paprastųjų kviečių (Triticum aestivum L.) grūdų mėginių optinių bei cheminių duomenų baze, kurią sudaro mėginių spektrai, užregistruoti 400–2500 nm intervale, ir juos atitinkantys cheminės sudėties rodikliai, nustatyti pamatiniais metodais. Tirta kalibruojamų optinių duomenų matematinio transformavimo, išsklaidymo kore​gavimo, bangų intervalo, tikslumo įvertinimo metodų įtaka šių lygčių tikslumui. Priklausomai nuo kalibravimo sąlygų sukurtos nevienodo tikslumo lygtys: drėgniui su kalibravimo deter​minacijos koeficientais (RSQ) – 0,817–0,941 ir standartinėmis paklaidomis (SEC) – 0,366–0,646, baltymų RSQ – 0,716–0,947, SEC – 0,442–1,009 ir krakmolo RSQ – 0,838–0,869, SEC – 1,152–1,302 kiekiui. 

Nustatyta, kad kalibravimo parametrų derinimas yra veiksminga analizavimo spektro​metru NIRS-6500 tikslumo gerinimo priemonė. Analizuojant kontrolinius mėginius, kiekvienam kviečių grūdų kokybės rodikliui atrinktos geriausius statistinius rodiklius turinčios lygtys. Tiks​liausiai kviečių grūdų drėgnį nustatančios lygtys gautos kalibruojant AIR bangų segmentą (1100–2500 nm) ir taikant pirmąją išvestinę. Baltymų kiekio nustatymo lygties optimalus skaičiavimo modelis buvo kalibruojamo 400–2460, 600–2460 arba 700–2460 nm bangų intervalo spektri​niams duomenims pritaikius antrąją išvestinę. Krakmolo kiekį kviečių grūduose tiksliausiai nustatančios lygtys gautos AIR bangų segmentui (1100–2500 nm) pritaikius antrąją išvestinę arba kalibruojant 500–2500 nm bangų segmentą, transformuotą pagal pirmąją išvestinę. Lygčių tiks​lumo rodikliams teigiamą įtaką darė optinių duomenų išsklaidymo koregavimo metodo NSVD (angl. – Standard Normal Variate and Detrend) taikymas. Kviečių grūdų drėgnis, jų baltymų bei krakmolo kiekis gali būti tiksliai įvertinti artimosios srities infraraudonųjų spindulių spektrometru NIRS-6500 ir sukurtos praktiškai pritaikomos lygtys. 

Reikšminiai žodžiai: AIR spektroskopija, lygčių kūrimas, kviečių grūdai, drėgnis, baltymai, krakmolas. 
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Development of equations for wheat quality assessment                                      by NIRS-6500 spectrometer.                                                                               II. Comparison of calibration models 
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Summary

For the development of calibration equations, optical and chemical database, including winter and spring wheat (Triticum aestivum L.) samples, was collected over the period 1995–2008. Reflectance spectra were recorded in the range of 400–2500 nm by NIRS-6500. Moisture, protein and starch were determined by reference methods. The effects of calibrated optical data math treatment, scatter correction, calibrated spectrum wavelength range, regression method on the accuracy of equations being developed were estimated. Depending on calibration model, equations of different accuracy in calibration were developed: for moisture values, RSQ ( 0.817–0.941, SEC ( 0.366–0.646; for protein content determination, RSQ ( 0.716–0.947, SEC ( 0.442–1.009; for starch content, RSQ ( 0.838–0.869, SEC ( 1.152–1.302. 

It was determined that adjustment of different parameters of calibration is an effective means for the improvement of quality prediction by NIRS-6500 spectroscopy. Equations having the best statistical parameters in prediction of control sample set for each quality component were selected. Calibration of spectra segment 1100–2500 nm, treated by first derivative was the most useful for moisture calibration. Optimal calibration model for protein content assessment was as follows: wavelength range 400–2460, 600–2460 or 700–2460 nm, math treatment 2, 4, 4, 1, scatter correction NSVD and modified partial least squares (MPLS) regression. The most robust equations for starch evaluation were developed when for NIR spectra segment (1100–2500 nm) or larger wavelength range (500–2500 nm) the first derivative was applied. The equations developed for wheat grain moisture assessment and protein content are characterised by high precision. The equations developed for the determination of starch concentration in grain can be estimated as giving good or satisfactory precision. 
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