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RESUMEN

En vista que el Ecuador se encuentra indirectamente involucrado en el conflicto
interno de Colombia, por compartir frontera en la que se encuentra la mayor presencia
de los grupos irregulares armados de Colombia. Por esta razén las provincias de la
frontera norte, como: Esmeraldas, Carchi y Sucumbios, se han transformando en terri-
torios que utilizan como: zonas de descanso, recuperacion de heridos y de abasteci-
mientos. En este contexto una de las actividades que mayor aumento evidencid, es el
trafico ilegal de substancias estupefacientes, armas, municiones y explosivos. Las mu-
niciones junto con los explosivos son los materiales de mayor interés, ya que son uti-
lizados para intensificar las acciones subversivas contra las instalaciones gubernamen-
tales y la fuerza publica del hermano pais. Las Fuerzas Armadas del Ecuador intensi-
fic6 la bisqueda, captura y control del tréfico ilegal de armas, municiones y explosivos
y con el fin de disminuir los indices de delincuencia e inseguridad que empez6 a reinar
en el territorio nacional. Para estas acciones las Fuerzas Armadas cuentan con personal
y animales adiestrados para realizar este trabajo, con la limitante que no existe dema-
siado personal ni animales adiestrados para cubrir todo el territorio nacional. En el
presente trabajo se desarrollo un prototipo electrénico para la deteccién de 2,4,6 Tri-
nitrotolueno y pélvora en base doble, obteniendo como resultados un 70% de eficien-
cia en la deteccion del TNT y pdélvora en base doble y un 86,67% de discriminacion
entre substancias explosivas de las no explosivas

Palabras clave:

e NARIZ ELECTRONICA

e 24,6 TRINITROTOLUENO

e POLVORA EN BASE DOBLE

e LINEA BASE

e ANALISIS DE COMPONENTES PRINCIPALES (PCA)
e ANALISIS DISCRIMINANTE LINEAL (LDA)

e PCDA

e CLASIFICADOR
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ABSTRACT

Nowadays, Ecuador is indirectly involved in the internal conflict at Colombia
where the presence of irregular armed groups has been increased in the last decades.
For this reason, the northern border provinces such as Esmeraldas, Carchi and Sucum-
bios have been transformed into territories mainly used for resting, recovery of
wounded individuals, and the provision of supplies. Under this context, one of the
activities with an important rise is the illegal trafficking of narcotic substances, weap-
ons, ammunition and explosives. The munitions and explosives are the materials of
interest in this research since they are used for intensifying the subversive actions
against government facilities and public force. In the last years, the Armed Forces of
Ecuador have intensified actions of search, capture and control of the illegal traffic of
weapons, ammunition and explosives in order to reduce crime rates and insecurity that
reigned in the country. In order to perform these actions, the Armed Forces are staffed
and trained animals to perform this work. However, neither personal nor animals are
enough to cover the entire national territory. In this work, the design of an electronic
prototype is shown for the detection of 2,4,6 trinitrotoluene and gunpowder in double
base. The results show a 70% of classification rate of TNT and gunpowder in double
base and an 86.67% of discrimination of explosive substances against non-explosive
ones.

Keywords:

ELECTRONIC NOSE

2,4,6 TRINITROTOLUENE

DOUBLE BASE POWDER

BASE LINE

PRINCIPAL COMPONENT ANALYSIS (PCA)
LINEAR DISCRIMINANT ANALYSIS (LDA)
PCDA

SORT



CAPITULO1

INTRODUCCION

1.1 Antecedentes

En los dltimos anos, Ecuador ha experimentado un incremento en el clima de vio-
lencia e inseguridad, asociado entre otros factores al narcotrafico y contrabando de
armas, municiones, explosivos y otros materiales. Es por esta razén que el gobierno
ecuatoriano en el afio 2013 promulgé el Plan Nacional de Seguridad Integral
(Ministerio de Coordinacién de Seguridad, 2013), en donde se estableci6 al ser hu-
mano como principal sujeto de proteccion. Este plan engloba la seguridad ciudadana
y orden publico; fomentando mecanismos para garantizar los derechos humanos, una
vida libre de violencia y criminalidad, disminucién de los niveles de inseguridad y
delincuencia, la proteccion a las victimas del delito, un ambiente de orden y paz social
y el mejoramiento de la calidad de vida de todos los habitantes del Ecuador.
(Ministerio de Coordinacién de Seguridad, 2013)

Para garantizar la seguridad ciudadana el gobierno identific6 varias de las llama-
das nuevas amenazas o amenazas emergentes. Una de las amenazas que se requiere
dar una atencion especial son los delitos considerados como delincuencia organizada
transnacional, principalmente a los delitos del narcotrafico y el contrabando de armas,
municiones, explosivos y otros materiales peligrosos (Ministerio de Coordinacion de
Seguridad, 2013). Una de las medidas mds importantes que el gobierno optd, fue en-
tregar a las Fuerzas Armadas, la mision de realizar el control de armas y municiones
en el Territorio Ecuatoriano (Secretaria General del Consejo General de Seguridad,
2013), en apoyo a la Policia Nacional. Esta mision estd siendo realizada exclusiva-
mente por personal capacitado y animales adiestrados (canes), los mismos que ayudan
a la deteccion de explosivos en ciudades, poblados y lugares donde existe una amenaza
potencial de bomba. El personal capacitado estd encargado inicamente de desminado
humanitario, y la deteccion de substancias peligrosas o explosivas es realizada unica-
mente por los animales adiestrados (Policia Nacional del Ecuador, 2014).

Por otro lado, Ecuador es un pais que cuenta con una posicion privilegiada, geo-
graficamente hablando, esto hace que sea un pais de acopio y transito materiales peli-
grosos, ya que la proximidad del conflicto colombiano estimula la demanda de armas,
explosivos, municiones y otros materiales relacionados. Constituyéndose de esta ma-
nera en un punto de paso y oferta de estos recursos bélicos que tienen diferentes pro-
cedencias (Ministerio de Coordinacién de Seguridad, 2013).

Es conocido, que los canes tienen una alta sensibilidad y especificidad para el re-
conocimiento de olores caracteristicos (Acero & Mauricio Merizalde, 2011). Los ca-



nes tienen un 100% de efectividad (Arturo Ortega, 2001) en el reconocimiento de subs-
tancias de acuerdo a su grado de entrenamiento. A pesar de su alto nivel de efectividad,
los costos de entrenamiento, son muy altos, en vista que se requiere material especifico
para su entrenamiento. Esto repercute directamente en que un animal es entrenado para
una substancia especifica, lo cual limita la deteccién de elementos quimicos a un sélo
compuesto. Ademds, el trabajo para la deteccion de explosivos por parte de los ani-
males adiestrados, es muy corto, ya que deben tener un lapso de trabajo de veinte y
cinco minutos con periodo de quince minutos de descanso. Esto hace que el trabajo
sea muy esporddico y lleve mucho tiempo en la deteccién de estos materiales peligro-
sos. Por lo que el tiempo de "vida util" de dicho animal, sumado a la permanencia del
personal que entrena estos animales (ya que un militar puede permanecer en una uni-
dad hasta tres afios) limitando los resultados de la unidad.

Una alternativa al uso de animales adiestrados para la detecciéon de compuestos,
es lo que se conoce como e-nose (narices electronicas) (Krishna C. Persaud, 1991).
Estos dispositivos electronicos intentan emular el sistema olfativo mediante sensores
quimicos. El sistema olfativo biolégico consiste en tener un conjunto de receptores
olfativos (gldndulas), en donde el olor es captado. Esta informacién pasa hacia el bulbo
olfativo, el cual procesa la sefial y es enviada al cerebro en donde se realiza el recono-
cimiento del elemento o substancia. Haciendo un simil con las narices electronica, los
sensores son los elementos que se encargan de adquirir el olor (receptores olfativos) y
transmitir esta sefial a un bloque de pre procesado de las mismas (bulbo olfativo), para
luego crear un modelo basado en reconocimiento de los patrones caracteristicos de la
o las substancia(s) de interés. En realidad, el proceso que es realizado por el cerebro
en este caso pasa a ser realizado por un ordenador o hardware embebido. Estos proto-
tipos electrénicos tiene un gran campo de aplicacion, entre ellos el alimenticio
(Mannino, Sabati, & Marcazzan, 2006), el farmacéutico (S. Ampuero, 2003), en el
campo de salud ocupacional (K. Brudzewski, 2011), seguridad y defensa (S. Ampuero,
2003). Estos prototipos han contribuido al desarrollo de aplicaciones que ayudan a la
mejor convivencia y el bienestar de las personas.

Dentro de las Fuerzas Armadas, existen muy pocos equipos electronicos utilizados
para la deteccion de explosivos, que se los utiliza en contadas instituciones Guberna-
mentales a demds de eventos importantes, como fueron: la Visita del Papa Francisco
el 7 de Julio del 2015, Visita Oficial del presidente Juan Manuel Santos el 21 de sep-
tiembre del 2015, Reunidn de la CELAC el 20 de abril del 2016, entre otras, dichos
€quipos por su costo son escasos.

El Grupo de Reconocimientos Electrénico Conjunto (GMREC), tiene un espec-
trometro de movilidad de iones, que estd configurado para la deteccion de explosivos.
Este equipo es utilizado exclusivamente para la seguridad presidencial por el GMREC,



sin embargo, las Fuerzas Armadas no pueden usarlo en otros dmbitos de accién, como
el control de armas, explosivos y municiones en todo el territorio nacional.

El desarrollo de un prototipo propio de las Fuerzas Armadas, destinado a la detec-
cién de Trinitrotolueno (TNT) y de p6lvora en base doble, de bajo coste y simple pro-
duccién, permitird abarcar otros campos y necesidades en el territorio nacional.

1.2 Justificacion E Importancia

La principal razén para realizar el presente trabajo, es iniciar el desarrollo de apli-
caciones militares en el campo de la seguridad y defensa con el fin de optimizar el
trabajo de las Fuerzas Armadas en los campos que no han sido atendidos por falta de
recursos y equipamiento, contribuyendo asi al cambio de la Matriz productiva que el
gobierno ha fomentado en los dltimos afios.

Esto ayuda a generar dispositivos electronicos, capaces de detectar objetos que son
tratados como de alta peligrosidad para la seguridad interna y externa del Pais, como
es el contrabando de armas, explosivos y municiones, hacia paises vecinos, particular-
mente hacia los Grupos irregulares armados de Colombia (GIAC) (Galindo, 2005),
bandas delincuenciales al servicio del narcotrafico, bandas organizadas delictivas que
operan en el Ecuador, en la frontera Norte, para delincuencia comun del pais vecino
Peru y células activas de los grupos irregulares del mismo Pais.

El gobierno nacional, realiz6 cambios estructurales en las leyes de seguridad in-
terna (Secretaria General del Consejo General de Seguridad, 2013), empoderando a
las Fuerzas Armadas, a realizar operaciones de defensa interna en apoyo a la Policia
Nacional, por tal razén las Fuerzas Armadas inici6 con las operaciones de control de
explosivos, armas y municiones en todo el territorio Nacional.

El empleo de canes amaestrados y el constante entrenamiento del personal de
Fuerzas Armadas, que cumple con las misiones de desminado humanitario, hace que
los presupuestos para estos rubros sean demasiado altos. Ademds, los animales adies-
trados en el Ecuador, son usados exclusivamente en actividades de deteccidon de estu-
pefacientes en la Policia Nacional y en Fuerzas Armadas en deteccién de bombas en
general. El explosivo con mayor indice de contrabando desde el Ecuador hacia paises
vecinos, especialmente Colombia, es la pentolita (Ecuadorenvivo, 2013), este alto ex-
plosivo tiene una composicion del 50% de Trinitrotolueno (TNT) y 50% de pentrita,
en proporcion 50/50 (% en peso). Ademads, en el afio 2013, en el Ecuador se confisca-
ron 19835 municiones (cartuchos de diversos calibres 5.56, 7.62 y hasta de 9 milime-
tros) y 38285 kilogramos de explosivos (Departamento de Control de Armas de las
FFAA, 2015), por esta informacion la investigacion se centra en la deteccion de trini-
trotolueno (TNT) y pdlvora en base doble, componentes que son principales en explo-
sivos y municiones que son de mayor trafico en el Ecuador.



Con la implementacién de dispositivos electronicos, denominados "Narices Elec-
trénicas", capaces de detectar explosivos y municiones, a un costo relativamente bajo,
su empleo, manipulacién, mantenimiento y operacion sea facil. Garantizar el tiempo
de trabajo permanente en relacion a los animales adiestrados, utilizando equipos infor-
maticos, electrénicos y sistemas de adquisicién de datos que permitan un trabajo con-
tinuo de 5 horas con tiempos de descanso de 15 minutos, cumplir con estdndares de
seguridad internacionales y optimizar el tiempo en reconocimiento de substancias,
hace que incursionar en este campo de investigacion sea favorable, para el cumpli-
miento del plan de seguridad integral nacional, ademds dar un paso fundamental para
el desarrollo de tecnologia propia y que cumpla los estdndares internacionales de se-
guridad.

1.3 Alcance Del Proyecto
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Figura 1. Sistema Olfativo Biologico versus Electrénico
Fuente: (Lucero, 2014)

El presente proyecto pretende desarrollar un prototipo, capaz de detectar diferentes
niveles de concentraciones en fase gaseosa, de dos substancias quimicas que constitu-
yen en los explosivos y municiones como lo son: Trinitrotolueno (TNT) en explosivos
y polvora de base doble, en municiones, en ambientes controlados; el proyecto se di-
vidird en varias etapas, las cuales se detallan a continuacion:

e Identificacién y dimensionamiento de los componentes electrénicos de la ma-
triz de sensores quimicos.

e Instrumentacién: Acondicionamiento de los sensores quimicos.

e Disefio y prototipado de la matriz de sensores quimicos.



e Disefio de experimentos para la adquisicion de datos.
e Procesado de sefal y reconocimiento de patrones.
e Identificacion del TNT y Pélvora en base doble.

En la primera parte del proyecto se realizard una identificacién y dimensiona-
miento de los componentes electronicos, a utilizarse en el desarrollo de esta investiga-
cion; para apoyar y documentar este proceso de identificacion se realizarén los respec-
tivos diagramas de conexiones, diagramas P&ID y diagramas de bloques del proceso
a caracterizar.

En la segunda etapa, se realizard un acondicionamiento de la sefial de los sensores
quimicos para obtener una base de datos de los diferentes compuestos y elementos que
se desea caracterizar, para esto se obtendrd la "Huella quimica", de los elementos y
substancias que se manipulardn en la investigacion.

En la tercera etapa, se realizaré el disefio e implementacién de la matriz de senso-
res con sus respectivos circuitos de acondicionamiento, se verificard la respuesta de
cada sensor a una determinada substancia. Esta actividad es la mas importante en el
proyecto, en vista que la matriz de sensores es fundamental para la adquisicién y toma
de muestras del prototipo, esta serd la que provea la informacién necesaria para la
"Nariz Electronica". Esta etapa es el mds importante dentro del trabajo de investiga-
cidn, ya que la calibracion de los sensores quimicos depende de factores como la hu-
medad y temperatura ambiente, estas variables hacen que el rendimiento y sensibilidad
del sensor se vea afectado directamente, por este motivo es de suma importancia rea-
lizar el acondicionamiento, calibracion y andlisis de los efectos de estas variables den-
tro del prototipo electrénico. Otro resultado de esta etapa, es determinar el método de
muestreo que se va a implementar, ya que esté, serd la base para determinar la "Huella
quimica", de un determinado compuesto en las diferentes concentraciones manipula-
das en la experimentacion.

En el disefio de experimental tomard en cuenta: el tiempo del experimento, el
tiempo de exposicion de la substancia a la matriz de sensores, concentracién de las
substancias, hora del dia y principalmente aleatorizacién del orden, esto es relevante
para determinar que nuestro modelo de clasificador y de datos no tenga un "efecto de
memoria".

Como ultima etapa se procederd al anélisis de resultados obtenidos en el proceso
de experimentacién e implementacion de prototipo para la posterior presentacion en el
ambiente controlado y con diferentes elementos en la gama de explosivos y pdlvora,
para su posterior presentacion y retroalimentacién del trabajo realizado.



1.4 Objetivos

1.4.1 General

Desarrollar un prototipo electronico, para detectar el Trinitrotolueno
(TNT) y p6lvora base doble de uso militar, usando un arreglo de sensores
quimicos en un ambiente controlado.

1.4.2 Especificos

e Analizar los tipos de sensores quimicos a utilizar, y disponibilidad en el
mercado nacional y extranjero

e Determinar la disposicién del arreglo de sensores quimicos que permitan
obtener los resultados esperados.

e Implementar un sistema de experimentacion para optimizar el proceso de
toma de muestras.

e Desarrollar algoritmos de procesamiento de datos, para substancias de in-
terés: Trinitrotolueno (TNT) y Pdlvora base doble de uso militar.

e Generar un modelo de clasificacién para discriminar el Trinitrotolueno
(TNT) y Pélvora en base doble

1.5 Descripcion General Del Proyecto

El proyecto consiste en desarrollar un prototipo electrénico basado en sensores
quimicos de 6xido metalico, para el reconocimiento y clasificacion de diferentes subs-
tancias, entre ellas el Trinitrotolueno (TNT) y la p6lvora en base doble, de uso militar.

1.6 Contenido De Capitulos

Capitulo 11

En este capitulo, se desarrollard la investigacion para determinar la
sustentacion tedrica necesaria para el desarrollo del prototipo electrd-
nico, ademds de la tendencia en el mundo en dicha tecnologia, para ob-
tener la factibilidad e impacto dentro de las Fuerzas Armadas.

Capitulo III

Aqui se explicard la mejor configuracién de una matriz de sensores,
la cual permita el mejor desempefio de cada sensor, ademas de los ma-
teriales que den mejores resultados al experimento que se planteara.

Capitulo IV

En este capitulo, se tratard del procesamiento de las sefiales OFF-
LINE, esto quiere decir, que una vez se obtengan las sefales de cada



experimento (una substancia a la vez), se generard una base de datos de
estos, para su posterior andlisis, pre-procesamiento y generacion de mo-
delo de clasificador.

Capitulo V

Aqui se presentaran los resultados obtenidos del procesamiento de
las sefales y del modelo del clasificador, se sustentardn analiticamente
estos resultados y de manera grafica para su mejor comprension.

Capitulo VI

Este es el dltimo capitulo, pero el més importante, ya que se emiti-
rén las conclusiones del trabajo de investigacion y problemas encontra-
dos en el mismo, para que sirva de retroalimentacion para trabajos fu-
turos e ir mejorando el prototipo electrénico, sus componentes, la toma
de datos, la matriz de sensores y demds bloques de la nariz electrénica.



CAPITULO 11

ESTADO DEL ARTE

En este capitulo se realizard una breve comparacion entre el sistema olfativo y sistemas
electrénicos llamados narices electrénicas. Se abordaran las caracteristicas principales,
funciones y partes esenciales del sistema olfativo y narices electrénicas. Ademas, se
detallardn en diferentes dmbitos., entre ellos la deteccién de explosivos

2.1 Sistemas Olfativos

El cuerpo humano esté constituido de varios sistemas y aparatos, cada uno de ellos
tiene una funcién especifica para el desarrollo de la vida, entre ellos se pueden enume-
rar los siguientes: Sistema circulatorio, Sistema digestivo, Sistema excretor, Sistema
Muscular, Sistema respiratorio y olfativo, entre otros.

El sistema olfativo es uno de los aparatos sensoriales del ser humano que tienen
como funciones detectar y orientar una fuente de nutrientes o alimentos, crear una
representacion del olor usando informacion del medio ambiente, relacionar el olor con
recuerdos, entre otros.

El sistema olfativo se puede clasificar en funcion de deteccion de diferentes olores,
en los mamiferos se pueden encontrar tres tipos:

e Macrosmadticos. - animales que poseen el sentido del olfato muy desarrollado,
como por ejemplo el perro, la comadreja, etc.

e Microsmaticos. - animales que tienen el sentido del olfato, escasamente desa-
rrollado, donde se encuentra el hombre y muchos primates.

e Anosmadticos. - animales que tienen nulo el sentido del olfato, como por ejem-
plo los delfines y ballenas.

En el presente trabajo se estudiard los dos primeros grupos y el funcionamiento
principal del sistema olfativo, que es reconocer olores a través de la percepcion qui-
mico sensorial y convertir las sefiales quimicas de un determinado olor a impulsos
eléctricos enviados al cerebro para su reconocimiento. (Palacios, 2007)

Como se vio en la clasificacion de los animales por el sistema olfativo, los perros
estdn categorizados dentro de los animales macrosmaéticos, con un excelente sentido
del olfato, por esta razoén el hombre aprovecha esta caracteristica y la emplea em-
pleando en diferentes campos de accién, como son: ayuda humanitaria, rescate, trata-
mientos médicos, apoyo a personas no videntes, deteccion de estupefacientes, detec-
cién de explosivos, entre otros.

Las decisiones que adopta el hombre respecto a un olor, las relaciona con colores,
formas personas, objetos (Herbolario, 2016), en conclusion, el hombre orienta sus sen-
tidos al Cémo es?, es decir direccionar los reflejos, sentido y érganos del cuerpo a una



forma especifica, tal es el caso que cuando se percibe el olor de una manzana, inme-
diatamente nuestro cerebro construye la forma, el color y adopta su olor hacia dicho
elemento.

El ser humano o mamiferos usa sus sentidos en la toma de decisiones, por esta
razon el cerebro identifica un objeto en base de la forma y color, mediante el sentido
de la visién y relaciona el olor a una imagen pre entrenada mediante el sistema olfativo.
A pesar de que se suele decir que la vision es el sentido mds importante, es con el
olfato cuando se logra realizar asociaciones y una decision final.

Como se vio en la clasificacion de los animales por el sistema olfativo, los perros
estdn categorizados dentro de los animales macrosmaticos, con un excelente sentido
del olfato, por esta razén el hombre ha venido aprovechando esta caracteristica y lo ha
venido empleando en diferentes campos de accién, como son: ayuda humanitaria, res-
cate, tratamientos médicos, apoyo a personas no videntes, deteccion de estupefacien-
tes, deteccion de explosivos, entre otros.

2.2 Funcionamiento del Sistema Olfativo

En la naturaleza existen varios estimulos olfativos que estidn en el ambiente y gra-
cias al viento son llevadas o arrastradas hacia el sistema olfativo El funcionamiento
del sistema olfativo esta constituido por un conjunto de acciones y érganos para detec-
cion, procesamiento y discriminacién de la informacién de un determinado olor.

El sistema olfativo en el ser humano funciona en tres diferentes etapas:

(1) Absorcion. - En esta etapa, ingresa el aire portador de las particulas de olor
de una substancia, esta mezcla de compuestos es llevada o arrastrada por los
conductos o fosas nasales hacia los cornetes, los que se encuentran cubiertos
por la membrana pituitaria, la que contiene proteinas especiales creadas para la
fijacion y concentracion de las particulas olorosas. Ademds, contiene los cilios,
que son las moléculas donde se inicia el proceso de transduccién. (Palacios,
2007).

(i1) Reconocimiento de olor. - En esta etapa intervienen los receptores olfativos,
que se encuentran en los cilios, estos elementos son los que recogen las subs-
tancias quimicas y transforman ese olor a sefiales eléctricas, aproximadamente
a 90 mV (H. Troy Nagle & Ricardo Gutiérrez-Osuna, 1998). Las sefales eléc-
tricas luego se transmiten por las fibras nerviosas hacia el bulbo olfativo.

(iii) Toma de decisioén: Aqui el 6rgano mds importante es el cerebro, que recibe
las sefales desde el bulbo olfativo y por medio de recuerdos (entrenamiento
previo), reconoce la substancia a la que le pertenece dicho olor o si es una
substancia no conocida, se crea un nuevo recuerdo en su memoria y tiene esa
informacion para futuras decisiones.
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Este proceso se encuentra explicado graficamente en la Figura 2. Un punto de es-
tudio es el olor, ya que se desconocen las cualidades primarias del olfato tampoco
existe un conjunto tnico de olores. Por estas razones se han realizado estudios con el
objetivo de clasificar los olores. (Palacios, 2007)
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Figura 2. Proceso de reconocimiento de olor
Fuente: (H. Troy Nagle & Ricardo Gutiérrez-Osuna, 1998)

Sistema Olfativo de los canes vs el humano

En vista que el funcionamiento del sentido del olfato del hombre versus el can, es
similar, las diferencias provienen de aspectos puntuales en cuanto a las caracteristicas
y sensibilidad, por tal razén se realizard una descripcion del sentido del olfato de los
canes y sus diferencias con el humano.

En la Tabla 1, se presentan un cuadro comparativo, donde se muestras las carac-
teristicas mas importantes del sistema olfativo del hombre y del can.
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Tabla 1.

Caracteristicas sistema olfativo humanos - canes

CARACTERISTICAS HOMBRE CANES
Niimero de células olfativas 5 millones 300 millones
Area receptora 4 cm? 200 cm?
Area de en cornetes 4 cm? 150 cm?
Organo especifico no Vomeronasal
Area del cerebro destinada al reconocimiento de 70000 mm? 500 mm?
olores
Numero de particulas necesarias para deteccién 7000 millones 9000
de olor
Capacidad de detectar estados de 4nimo y enfer- no si
medades

Como se ve en la Tabla 1, la capacidad olfativa de los canes es muy superior a la
de los humanos por estas diferencias el hombre ha visto la necesidad de utilizara estos
mamiferos en diferentes tareas en pos del beneficio de la sociedad. (Torrijos, 2016)

2.3 Narices Electronicas

El concepto de nariz electrénica se remonta a la década de los 60, en donde la
compaififa Bacharac Inc., construy6 un dispositivo conocido con el nombre de Sniffer,
que constaba de un sensor de gas, por esta razén no se lo consideré como "nariz elec-
trénica", este fue el primer dispositivo que utiliz6 sensores de gases. (Iveth Moreno,
2009)

En el afo de 1982 Krisshna Persaud y George Dodd, realizan la primera publica-
cion relacionada con las narices electronicas y sus estudios se basaron en entender los
procesos de olfato bioldgico y emularlo con un conjunto de sensores semiconductores
de 6xido metalico (MOX).

Desde aquella época se vino acufiando el concepto de nariz electronica, hasta que,
en el afio de 1999, se emite una de las primeras definiciones, "Instrumento que com-
prende una agrupacion de sensores quimicos con sensibilidades parcialmente solapa-
das junto a un sistema de reconocimiento de patrones, capaz de analizar y reconocer
aromas simples o complejos". (W. Gardner, 1999/3)

Los prototipos de narices electrénicas buscan optimizar, recursos en cuanto a
tiempo, dinero, miniaturizacion, alcance de lugares de dificil acceso, etcétera. En de-
finitiva, el ser humano busca mejorar diferentes procesos que en la actualidad se ven
mermados por diferentes aspectos en lo fisico, en lo psicoldgico y hasta en lo cultural.
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Las caracteristicas mds relevantes de una nariz electrénica, es que se las pueden
utilizar por un indeterminado tiempo, sin necesidad de reemplazarlas, a todo el dispo-
sitivo o a un determinado elemento electronico, no tiene un tiempo de vida ttil deter-
minado, con un buen mantenimiento previsivo. Requieren de un ordenador para el
procesamiento de datos, es decir son autdbnomos en el procesado e interpretacion de la
informacion. Sus resultados son fijos y no se los puede manipular, a fin de evitar res-
puestas sesgadas o manipuladas, a lo que el operador requiera.

Una vez determinado el proceso y los érganos que intervienen en la olfaccion, se
implementaron diferentes configuraciones que permiten observar los pasos que siguen
los olores antes de ser detectados, desde el proceso de aspiracidn, transporte, deteccion
hasta el reconocimiento de una substancia.

Esto se puede evidenciar cuando una fuente de olor externa, se acerca a la nariz
del ser humano, estd es respirada (absorber), para que las particulas de aire sean mez-
cladas con el moco de la cavidad nasal (adsorber) y transportadas a los cornetes, los
cuales llevan la informacion al bulbo olfativo en donde esté se comunica con el cerebro
y la informacién es procesada, hasta que el cerebro interprete dicha informacion y la
transforme en un dato de reconocimiento de la fuente de olor.

Todo este procedimiento es emulado mediante elementos electronicos que a me-
dida que avanza la ciencia, estos van perfecciondndose y evolucionando en cuanto a
sensibilidad, tamafio y forma, ayudando a que cada vez los prototipos de narices elec-
tronicas sean mds versatiles y tengan mayor especificidad.

En la Figura 3, se realiza un simil entre las partes y funciones del sistema olfativo
bioldgico y su correspondencia con los elementos electronicos que forman parte de
una nariz electrénica.

Como se ve en la Figura 3, la fuente de olor debe ser externa y se sobre entiende
que es el inicio del proceso y las particulas ingresan a los receptores, en el caso de la
nariz electrénica, son representados por una matriz de sensores quimicos, estas parti-
culas llegan al bulbo olfatorio, donde se realiza la transduccidn, de olor a sefial eléc-
trica, esto se compara con sistemas o embebidos que realizan esta accidn, una vez que
han pasado por el bulbo la informacion es transmitida al cerebro donde se comparan
datos antes obtenidos y se determina qué tipo de substancia es la que emite dicho olor,
esto se puede comparar con un ordenador que realiza el reconocimiento de patrones,
para luego llegar a determinar el tipo de substancia.

Todo este proceso se lo realiza para la implementacion y desarrollo de un prototipo
de nariz electrénica, capaz de clasificar y determinar substancias en el laboratorio.
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Neurona olfatoria del Bulbo olfatorio Cerebro
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Figura 3 Comparacion del sistema Bioldégico versus “e-nose'
Fuente: (ITEFI Instituto de Tecnologias Fisicas y de la Informacion
Leonardo Torres Quevedo, 2007)

2.4 Aplicaciones de las Narices Electrénicas

En la actualidad el desarrollo de la electrénica, la miniaturizacion y la globaliza-
cién de la informacion, han afectado directamente al desarrollo de las Narices electro-
nicas, para aplicarlas en diferentes ambitos de la sociedad, como son: en la Seguridad
y defensa, en la industria Alimentaria, en la industria Farmacéutica, agroindustria y
medio ambiente.

A continuacion, se detalla una sintesis de varios trabajos de investigacion, segun
el &mbito de aplicabilidad de los sistemas olfativos artificiales, conocidos como nari-
ces electronicas.

Agroindustria.

e Prediccion de la acidez, solubilidad del sélido y firmeza de la pera. (Zhang
H., 2008).

e Deteccion de la adulteracion del aceite de oliva con el aceite de avellana.
(H., 2008)

e C(lasificacion de café mediante la fragancia.

Alimentaria

En esta industria, las narices electronicas son usadas para reemplazar a paneles de
expertos y hasta para reducir los andlisis quimicos de ciertos procesos, donde solo es
necesario el andlisis cualitativo. (Paul E. Keller, 1995)

e Evaluacion de la produccién de alimentos. (Food Engineering, 1994)
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e Inspeccion de la calidad de los alimentos por olores, Control de procesos
de coccion de alimentos. (Almeida, Nov. 1994)

e Inspeccién de los peces, Control del proceso de fermentacién, compro-
bando la rancidez de la mayonesa, verificando si el zumo de naranja es
natural, la vigilancia de alimentos y bebidas por olores. (J.W: Gardner,
1990)

e C(lasificacion de whisky, inspeccion de los envases de bebidas, comproba-
cién de una envoltura de pldstico para la contencion de la cebolla, olor,
sabor y control automatizado. (T. Moriizumi, 1992)

Medio Ambiente

En este campo, las narices electrénicas son utilizadas para monitorear los com-
puestos del medio ambiente y sus posibles contaminantes que produzcan afectaciones
a la biodiversidad de un determinado sector.

e Nariz electronica capaz de oler gases de un volcan. (Diaz, 2006)
e Monitorizacion de la calidad del agua potable. (Gardner J. W., 2000)

Seguridad

Este es el campo de interés, en vista que, el presente trabajo estd desarrollado para
generar un prototipo de nariz electronica para aplicaciones militares, con los siguientes
trabajos realizados en este dmbito, se realizard la sustentacion tedrica y conceptual
para crear una base sélida para esta investigacion. Se presentan los siguientes docu-
mentos:

e Matriz de sensores de oxido de metal para la deteccion de explosivos en
niveles de concentracion de sub-partes por millén con una nariz electronica
diferencial. (Brudsewski K., 2011)

e Inspecciéon de contenedores, monitorizacién del aire en edificios de go-
bierno, del metro de Washington, descripcion del aire ambiental en aviones
comerciales; para detectar olores peligrosos o posibles amenazas de terro-
ristas. (Electronic sensor technology, 2007)

e Analisis de los olores explosivos. (Staples, 2007)

Estos trabajos son la base fundamental para el desarrollo de esta investigacion, los
cuales aportan informacién valiosa para la implementacién y desarrollo de una nariz
electronica, a partir de estos trabajos se pueden evidenciar los problemas que se han
presentado en uno u otro trabajo y sirven para optimizar el desarrollo de la nariz elec-
trénica para aplicaciones militares.

2.5 Mision de las Fuerzas Armadas en Control de armas y explosivos

La misién de las fuerzas armadas del Ecuador, en la constitucion del Ecuador dice:
"Las Fuerzas Armadas tienen como mision fundamental la defensa de la soberania e
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integridad territorial y, complementariamente, apoyar en la seguridad integral del Es-
tado de conformidad con la ley." (Constitucion de la Republica del Ecuador, 2016) en
este contexto las Fuerzas Armadas del Ecuador, deben apoyar a la seguridad integral
del estado, con esto se amplia el campo de accién de las Fuerzas armadas, por tal razén
el gobierno nacional promulgo el reglamento a la ley sobre armas, municiones, explo-
sivos y accesorios, en donde se emite las normativas legales y reglamentacion para el
uso, manipulacién, comercializacién e importacion de armas, municiones y explosi-
VOs.

Para lo cual se crea el departamento de control de armas con la siguiente mision:

"Contribuir a la erradicacion del tréfico ilicito de armas, municiones, explosivos,
materiales y sustancias relacionadas, a través de la planificacion, seguimiento y eva-
luacién, a fin de coadyuvar a la seguridad ciudadana y al logro de una cultura de
desarme". (Departamento de Control de Armas, 2016)

Con este reglamento se entrega la total competencia al departamento de control de
armas del Comando conjunto como ente regulador sobre el tema de armas, municiones
y explosivos en el Ecuador. Los resultados obtenidos a partir de la creacion del depar-
tamento de armas del Comando Conjunto de las Fuerzas Armadas del Ecuador se pue-
den ver en la Tabla 2, en donde se resume los resultados de diferentes operaciones de
control de armas.

Tabla 2.

Resumen de operaciones militares

DECOMISO

ANO ACTIVIDAD
MUNICIONES EXPLI?:IVOS

Operaciones militares de defensa interna en la frontera
2010 | Norte, provincias esmeraldas, Carchi y Sucumbios y 28354 7490
control de armas a nivel nacional

Operaciones militares de defensa interna en la frontera
2011 | Norte, provincias esmeraldas, Carchi y Sucumbios y 399771 125669
control de armas a nivel nacional

Operaciones militares de defensa interna en la frontera
2014 | Norte, provincias esmeraldas, Carchi y Sucumbios y 323834 93026
control de armas a nivel nacional

Fuente: (Ministerio de Defensa Nacional del Ecuador, 2016)

Como muestra la Tabla 2, es evidente el crecimiento de los actos ilegales entre el
afio 2010 al 2011, por estos motivos las operaciones militares para defensa interna se
intensificaron para disminuir este tipo de actos ilegales y los resultados lo demuestran
en el afio 2014 se minimizan estos datos.
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Por lo tanto, el TNT al ser una substancia que se encuentran en los explosivos
incautados es muy importante concentrar los estudios del presente trabajo en este ma-
terial, asi mismo la pdélvora en base doble ya que todas las municiones decomisadas
son de uso militar y tienen este tipo de pélvora como propulsor.

2.6 Explosivos 2,4,6-Trinitrotolueno (TNT) y Pélvora en Base Doble

Un explosivo es una substancia quimica que bajo la accién de un estimulo externo
generan una gran cantidad de energia, gases, presion y temperaturas muy elevadas, en
un tiempo muy corto. (Colorado, 2016)

Los explosivos se clasifican en diferentes tipos, débiles, fuertes y propulsores tal
como se ve en la Figura 6. Los explosivos débiles son compuestos que deben encap-
sularse en un recipiente, el cual puede ser iniciado por una llama o descarga eléctrica,
su explosion se da en milisegundos, la velocidad de descomposicion se llama "veloci-
dad de deflagracion" (Rubén Rasines Ladero, 2010), un ejemplo de este tipo de explo-
sivo se ve en la Figura 4.

Figura 4. Ejemplo de explosivo débil
Fuente: (Orica Limited, 2016)

En cambio los explosivos fuerte son aquellos compuestos que producen una ex-
plosién mayor y por lo tanto el dafio que producen es catastréfico, su explosion se da
por ondas de choque o calor, generalmente provocadas por explosivos débiles, la ve-
locidad de la explosion se da en microsegundos y la velocidad de descomposicion se
denomina "velocidad de detonacién" (Rubén Rasines Ladero, 2010).un ejemplo de
esto es el Trinitrotolueno TNT, como se ve en la Figura 5.

Figura 5. Ejemplo de explosivo fuerte
Fuente: (Wikipedia, 2016)
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Y los propulsores son compuestos que se los utiliza para dar la aceleracion de los
proyectiles, aqui se los puede clasificar en pdlvora negra (mezcla de carbon, azufre y
nitrato de potasio) y pdlvora sin humo (homogéneas y compuestas)

EXPLOSIVOS

DEBILES FUERTES PROPULSORES

1

' Pdlvoras ' 'Nmrs .‘
b ] ‘ sin humo l negras

Lumwr

s <

( Pdlvoras

' Polvoras l
compuestas

‘homogémacz

|:P6Naasdosamlo.MywptomJ

Figura 6. Clasificacion de los explosivos.
Fuente (Rubén Rasines Ladero, 2010)

Segun la clasificacion de los explosivos de uso militar, el TNT es un explosivo que
no se lo encuentra en la naturaleza, es de color amarillo y estd compuesto por la mez-
cla de 4cido sulfirico y 4cido nitrico (Agency for Toxic Substances and Disease
Registry, 1995)

Property Information Beference
Molecular weight 22713 Budavari et al. 1989
Color Yellow Budavari et al, 1989
Physical state Manoclinic needles Budavari =t al, 1989
Melting point BOLI°C Budavari et al. 1989
Boiling point 240°C (explodes) HSDB 1990
Specific gravity 1.654 Budavari ¢t al. 1989
Odor Odorless NIOSH 1990
Odor Threshold:

Water Mo daea

Adr Mo data
Solubility:

Water at 20°C 130 mg/L HSDB 1990

Organic solvent(s) Soluble in acetone and Budavari et al.

henzene; soluble in 1989

alcohol and ether

Figura 7 se puede observar las caracteristicas fisicas del 2,4,6-TNT, que proveen
informacién necesaria para la realizacion de este trabajo. Principalmente punto de ebu-
llicién, olor, umbral de olor, solubilidad y solventes orgénicos.
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Property Information Reference
Molecular weight 22713 Budavari et al. 1989
Color Yellow Budavar et al. 1989
Physical state Manoclinic needles Budavari =t al, 1989
Melting point BOLI°C Budavari et al. [989
Boiling point 240°C (explodes) HSDB 1990
Specific gravity 1.654 Budavari ¢t al. 1989
Odor Odarless NIOSH 1990
Odor Threshold:

Water Mo dara

Air No data
Solubility:

Water at 20°C 130 mg/L HSDB 1990

Organic solvent(s) Soluble in acetone and Budavari =t al.

henzene; soluble in 1989

alcohol and ether

Figura 7. Propiedades fisicas del 2,4,6-Trinitrololueno.

Fuente: (Agency for Toxic Substances and Disease Registry, 1995)

Por otro lado, la pélvora en base doble estd catalogada como una substancia ex-
plosiva, segin la clasificacion de la Figura 6, es un propulsor. La pdlvora en base
doble estd compuesta por dos substancias explosivas como son la nitrocelulosa y la
otra puede ser nitroglicerina o nitrotolueno (Rubén Rasines Ladero, 2010).

La composicién de la pdlvora en base doble es de 37% de algodén de pélvora o
nitrocelulosa, 58% de nitroglicerina y 5% de vaselina (Salazar, 2016), las caracterfis-
ticas fisicas quimicas de la nitrocelulosa son las que se detallan en la

Tabla 3.

Propiedades fisico - quimicas de Pélvora en base doble

PROPIEDAD

RANGO/CARACTERISTICA

Color

Olor

Punto de inflamacién

12.7 °C (55 °F)

Temperatura de auto ignicion

170°C (338 °F)

Solventes

Acetona, Eter, Alcohol

Tenor de nitrégeno

10.8-12.2% aplicaciones Industriales. Ma-
yor a (>) 12.5% uso militar

Fuente: (Rubén Rasines Ladero, 2010).
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De las caracteristicas fisico quimicas del TNT y de la pélvora en base doble, se
verificaron los componentes de cada una de las substancias, asi como también el olor

que producen y las substancias que actiian como solventes para las substancias de in-
terés del presente trabajo.
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CAPITULO III.

DISENO DEL PROTOTIPO DE NARIZ ELECTRONICA

En este capitulo se abordaran tépicos concernientes al desarrollo de hardware uti-

lizado para la implementacién del prototipo de nariz electrénica para la deteccion de
trinitrotolueno (TNT) y pdélvora en base doble.

El presente capitulo se dividira en:

1.

Esquema general de la nariz electrénica, donde se realizard un simil con los
sistemas bioldgicos versus el sistema implementado en este trabajo.
Dimensionamiento del bloque de sensado, donde se desarrollara el disefio
de la matriz de sensores quimicos y su implementacién en la PCB. Y el
acople de la matriz de sensores con una carcasa para generar la cimara de
sensores final.

Desarrollo del bloque Neumadtico, donde se explicara los calculos necesa-
rios para dimensionar los elementos del sistema neumatico.
Implementacion del bloque de adquisicion de sefiales y procesado, donde
se explicardn los componentes principales para la adquisicion de datos, asi
como los métodos para el procesamiento de sefales.

Prototipo final de la nariz electronica, donde se mostrard la implementacion
del prototipo final de la nariz electronica para aplicaciones militares.

3.1 Esquema General de la nariz electrénica

La nariz electrénica estd constituida por tres bloques que son: (i) Bloque de sen-

sado (ii) Bloque neumatico y (iii) Bloque de adquisicién, tal como se muestra en la

Figura 8.
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Figura 8. Diagrama de bloques del prototipo de Nariz Electrénica
a. Bloque de Sensado

Este bloque estd constituido por dos componentes, (1) matriz de sensores y (ii) una
carcasa. La matriz de sensores tiene la funcién de emular a los receptores olfativos
como se muestra en la Figura 3. La matriz de sensores se instala dentro de una carcasa,
la cual deberd ser construida con un material que no produzca reacciones quimicas
(conocido como material inerte).

b. Bloque Neumatico

El bloque neumatico representa la respiracion bioldgica cuya funcién es permitir
el arrastre de las particulas de olor de una determinada substancia hacia los sensores
que serdn estimulados con la presencia de dichas particulas.

c. Bloque de Adquisicion.

Este bloque esté constituido por dos componentes (i) un ordenador y (i1) una tarjeta
de adquisicion. El ordenador realizara el pre procesamiento y la creacion de un modelo
de discriminacion de substancias explosivas en modo OFF LINE. Y la tarjeta de ad-
quisicion se encarga de recibir los datos de los sensores, controla el bloque neumético
y se comunica con el ordenador.

3.2 Bloque de Sensado

3.2.1 Cdmara de sensores

La camara se realizo usando un material inerte, en este caso se selecciond alumi-
nio, ya que cuenta con las siguientes caracteristicas: es completamente impermeable,
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ductil, excelente conductor de la electricidad, resistente a la corrosion, ligero, es un
material inoloro, no desprende olor o sabor (Quiminet, 2000-2016), esto permite que
el ambiente dentro de la cdmara no sea contaminado con anticipacidn por el material
de la carcasa

Las caracteristicas fisicas de la cdmara se pueden observar en la Figura 9, La c4-
mara tiene un orificio de entrada y salida para permitir el flujo de aire de forma cons-
tante por los sensores quimicos. Las dimensiones de la cdmara son de 10.5x13.5x7.5
cm, con un volumen de 1063.13 ¢m3 Las dimensiones de la cdmara se escogieron
para garantizar el menor volumen muerto y con la idea principal de garantizar que
todos los sensores quimicos de la matriz reaccionen por igual a la substancia de interés.

SALIDA DE

Figura 9. Carcasa para camara de sensores

3.2.2 Matriz de sensores quimicos

3.2.2.1 Dimensionamiento de sensores quimicos

Para el disefio de la matriz de sensores, primero se realiz6 un anélisis de la com-
posicion quimica de las substancias que se desean discriminar.

El Trinitrotolueno (2,4,6-TNT) se produce por la combinacién de tolueno con una
mezcla de 4cido nitrico y dcido sulftrico (Agency for Toxic Substances and Disease
Registry, 1995),. En cambio, la pélvora en base doble estd compuesta por dos substan-
cias explosivas como son la nitrocelulosa y la otra puede ser nitroglicerina o nitroto-
lueno (Rubén Rasines Ladero, 2010). En este contexto, la familia de sensores Figaro
TGS-8XXX, presenta caracteristicas mds idoneas para identificar las substancias inte-
rés. Estos sensores también han sido utilizados en otra investigacion para la deteccién
de explosivos como la realizada por Brudzewski (Brudsewski K., 2011)
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En la Tabla 4, se describen las caracteristicas principales de los sensores usados
en este proyecto.

Ademais, se puede ver las aplicaciones que tiene cada sensor en diferentes cam-
pos como son: la industria, hogar o de oficina.

Este tipo de sensores son de un tamaio reducido y presentan un bajo consumo
de energia, aunque tienen una mayor sensibilidad a ciertas substancias no son senso-
res especificos. Todos los sensores requieren de un circuito de acondicionamiento y
son de 6xido metalico.

Tabla 4.

Caracteristicas de sensores utilizados en el prototipo.

TIPO | CARACTERISITCAS APLLCE;CIO- IMAGEN
e Alta sensibilidad a va- | ¢ Detectores de
pores de disolventes or- alcohol en el
gdnicos tales como: el aliento.
etanol Detectores de
¢ Alta estabilidad y fiabi- fugas de gas /
lidad durante un largo alarmas.
TGS periodo. Los detectores
e Larga vida y bajo costo de solventes
822 | eUtiliza un circuito eléc- |  para fabricas,
trico simple. lavanderias y
eElemento de sensado semiconducto-
dioxido de  estafio res.
(Sn0O2) .
eBaja conductividad en
aire limpio.
Filtros de aire.
e Alta sensibilidad a com- Cont'rol ., de
puestos orgdnicos vola- Vent‘llacmn.
tiles (VOCs) y gases qultores 'de
0l0rosos. calidad de aire.
TGS ;
e Bajo consumo de ener- Monitores  de
. compuestos
2610 | S ini ]
e Alta sensibilidad a ga- ;);éﬁenslcos vo
ses contaminantes en el
aire. (VO_CS)'
o Larga vida. Monitores de
olor.

Continua EEEEp




e Utiliza el circuito eléc-
trico simple.

e Tamano pequefio.

¢ Alta sensibilidad a bajas
concentraciones de
AMONIACO (H2S).

eElemento de sensado

dioxido de estaflo
(Sn0O2) .

e Detector de
TOLUENO.

e Deteccion de

eElemento de sensado
dioxido de  estafio
(Sn0O2).

e Baja conductividad en
aire limpio.

e Alta sensibilidad al fugas de Amo-
Amoniaco. niaco en refri-
e Répidarespuesta a bajas geradores.
TGS concentraciones del | o Control de
Amoniaco. ventilacion
g6 |® Base ceramica resis- para las indus-
tente a los ambientes se- trias agricolas
VEros. y avicolas.
e Utiliza el circuito eléc-
trico simple.
e Alta sensibilidad de
Sulfuro de Hidr6geno.
e Buena repetitividad en
las medidas.
e Base cerdmica resis- | @ Detectores de
tente a los ambientes se- Sulfuro de Hi-
TGS VEros. drégeno/ Alar-
e Utiliza el circuito eléc- mas.
825 trico simple.

Fuente: (Figaro, 2016)
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En general los sensores quimicos estidn constituidos por tres partes fisicas, como
se ve en la Figura 10 que son el elemento sensor, la base del sensor y la tapa de sensor
(Tashika, 2010-2016).

El elemento sensor contiene un material de deteccion y el "heater". El material de
deteccion genera una reaccion quimica en presencia de la concentracién de un deter-
minado gas. El material de deteccion es un semiconductor como puede ser el didxido
de estafio (Sn0,), 6xido de tungsteno (W 05), entre otros. Y el "heater" calienta el
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elemento de deteccion, facilitando la reaccion quimica que se produce con la presencia
de los compuestos organicos volétiles (VOC).

Las otras partes fisicas como la tapa del sensor, permite que las particulas de los
gases a detectar sean canalizadas hacia el elemento sensor. Y la base del sensor es el
cuerpo que sostiene a los elementos antes mencionados y permite la conexién con los
pines de alimentacion y sensado.

Sensor cap
Sensing element
g Sensor base
Sensing material
(2g. Sn02) (585 sensor
’ﬁ'— Lead wire
Heater

Electrode

Senaing element

Figura 10. Estructura del sensor de 6xido metalico. Referencia:
Fuente: (Tashika, 2010-2016)

Estos sensores de 6xido metdlico, tienen las siguientes caracteristicas:

e La conductividad del material semiconductor (elemento sensor) cambia en
funcién de la concentracion del gas en el aire.

e Al cambiar la conductividad hay un cambio de resistencia del sensor en fun-
cion de la ecuacion (1).

Rs =A[C]—«a (1)
Donde Rs: es la resistencia eléctrica del sensor.
A: es una constante
[C]: la concentracion de gas
a: pendiente de la curva de la resistencia del sensor obtenida
del fabricante

Tomando en cuenta que el sensor cambia su resistencia cuando un gas esta pre-
sente, es necesario realizar un circuito de acondicionamiento, tal como se observa en
la Figura 11. Este circuito es un divisor de tensién, donde el voltaje de salida (Vout),
varia en funcién de la caida de tensidn que existe entre la resistencia del sensor (Rs) y
la resistencia de carga (RL). El Vout se calcula usando la ecuacién (2). Al ajustar la
resistencia de carga (RL la sensibilidad de cada sensor puede mejorarse en funcién de
la substancia de interés.
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Vo = Ry * V¢ (2)
M R+ R,
Donde Rs: Resistencia eléctrica del sensor.

R;: Resistencia de carga
V¢: Voltaje de la fuente de alimentacion del sensor
Voue: Voltaje de salida del sensor seglin concentracion de gas

T
LLE

m|y|m
o/

Vc24V max. ACo DC q/g’ Ve

Vusv ACo DC

S |

Figura 11. Circuito de acondicionamiento de sensores MOX
Fuente: (Figaro, 2016)
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Las curvas de operacion y calibracion de cada sensor, utilizado en este trabajo se
presentan en el Anexo 1.

3.2.3 Prototipado de la matriz de sensores

3.2.3.1 Diagrama electrénico

EnlaTabla 5, se presentan los datos técnicos de cada uno de los sensores utilizados
en la nariz electronica, datos que son importantes para realizar el disefio de los circuitos
de acondicionamiento de cada sensor, ademds permite determinar el nimero de fuentes
de alimentacidn, elementos electrénicos y optimizar recursos electronicos.

La matriz de sensores esta configurada por un arreglo de 3x2, es decir, dos colum-
nas de tres sensores. Esta configuracion se la planteo para garantizar la diversidad y
mejorar la especificidad de la matriz de sensores.

Tabla S.

Caracteristicas técnicas, de sensores utilizados en el prototipo

. ) . . Potencia
Voltaje Voltaje de acon- | Resistencia !
Ord. Modelo L. . de con-
de Heater | dicionamiento de carga UM

Continua HEEEED>
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Vy Ve R, Px
1 TGS-825 S(Xé%g < 24V(ACIDC) | R, = 9.46 KQ | < 15mW
2 TGS-822 S(Xé'/%g < 24V(AC/DC) | R, =3.01 KQ | < 15mW
3 TGS-826 S(Xé'/%g < 24V(AC/IDC) | R, =7.65 KQ | < 15mW
4 | TGS-822% S(Xé'/%g < 24V(ACDC) | R, =10 KQ | < 15mW
5 TGS-826 S(Xé'/(]))zc;’ < 24V(AC/DC) | R, =7.99 KQ | <15mW
6 | TGS-2610 SV(S%)Z V| 5v:02V({DC) |R, =676 KQ| <15mW

Fuente: (Figaro, 2016)

El voltaje de alimentacién utilizado en el prototipo es de SVDC, ya que es el vol-
taje del sensor TGS-2610. Como se menciond anteriormente, el circuito de acondicio-
namiento requiere una resistencia de carga RL, en la Tabla 5, se indican los valores de
dichas resistencias, para mejorar su sensibilidad a las substancias del presente trabajo
a excepcion del sensor TGS-822 de la posicion 4, (ver la Figura 12), cuya resistencia
tiene un valor constante, tal como indica el fabricante. Sin embargo, se us6 otro sensor
TGS-822 con una resistencia variable en la posicion 2, para comprobar su sensibilidad
a la exposicion de las substancias de interés.

El disefio de la placa de sensores, para la implementacion de los sensores quimi-
cos, se lo realizo con la ayuda del software Proteus 8 Profesional, con el cual se desa-
rroll6 la simulacién del circuito de acondicionamiento y verificar el funcionamiento
del circuito evitando la existencia de corto circuitos en las pistas y conexiones. Se
muestra en la Figura 12 la implementacion del diagrama electrénico de la matriz de
sensores, con los circuitos de acondicionamiento para cada sensor y a su vez se indica
la distribucion de los sensores en la placa PCB.
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Figura 12. Diagrama electrénico.

3.2.3.2 Diseiio del PCB

Una vez comprobados los circuitos de acondicionamiento para cada sensor, se
realiz6 el disefo de la placa PCB, como se ve en la Figura 13. Esta placa PCB se la
disefio con doble capa, en donde, la capa superior se encuentran todas las pistas de
alimentacion de la fuente y en la capa inferior toda la conexion de GND, para evitar
corto circuitos en la manipulacion de la placa. Ademéds, las pistas tienen un ancho de
2,5 mm que permite disipar la potencia utilizada en los circuitos de acondicionamiento.

Figura 13. Diseifio de PCB.

Gracias a la ayuda de software se puede generar una vista en tres dimensiones de
la matriz de sensores tal como se ve en la Figura 14. Tomando en cuenta que el flujo
de aire se encuentra situado a la mitad de la carcasa (ver Figura 9), la placa se instalo
de tal manera que los orificios de ingreso y de absorcion se encuentren en la misma
posicién para garantizar que el flujo de aire que arrastra la substancia pase por todos
los sensores y sean activados al mismo tiempo.
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SALIDA DE AIRE

INGRESO DE
AIRE

Figura 14. Vista de matriz de sensores en 3D

En la Figura 15, se muestra la placa PCB final y el arreglo de sensores ya instala-
dos, junto con los demds componentes como borneras que facilitan la conexién del bus
de datos, La placa PCB terminada estd en condiciones de produccion y su posterior
instalacion en la carcasa, para el inicio de pruebas de funcionamiento.

Figura 15. Matriz de sensores implementada en la nariz electronica.

En la Figura 16, se muestra el bloque de sensado, instalado y terminado, con sus
dos componentes acoplados, esto se encuentra listo para empezar a realizar las pruebas
y comprobar el funcionamiento e interaccion con los otros bloques del prototipo de
nariz electrénica.



30

Figura 16. Bloque de sensado acoplado y terminado

3.3 Bloque Neumatico

Este bloque tiene la funcion de emular al sistema respiratorio, ya que en el presente
trabajo se requiere implementar un sistema automatico de adsorcion y limpieza del
sistema. La parte neumatica fue disefiada en base al volumen de la cimara de sensores
para optimizar los componentes neuméticos necesarios.

El bloque neumatico estara constituido por los siguientes componentes:

e Tuberia de poliuretano de 1/8 de pulgada.

e 2 celectro vdlvulas.

e | bomba de succidn.

e 2 viales, el primero no contendrd ninguna substancia y el segundo contendra la
substancia de interés.

El bloque neumdtico debe realizar dos procesos consecutivos:

e Estado de limpieza, cuyo objetivo es mantener permanentemente el aire am-
biente en las tuberias del prototipo, es decir que cuando las valvulas de los
canales (a) y (b) (ver Figura 8), conmuten permitiendo el ingreso de aire que
arrastra las particulas de las substancias de interés, las tuberias quedarin "con-
taminadas de aire mezclado con substancia y este estado garantizard la elimi-
nacion de este gas "contaminado".

e [Estado de adsorcion cuyo objetivo es activar la valvula del canal (b) (ver Figura
8), para permitir el paso del aire que arrastra las particulas de las substancias
de interés hacia la cdmara de sensores.

En la Figura 17, se presenta el diagrama neumético implementado en el prototipo
de nariz electrénica y demuestra el sistema simulado, ademds el funcionamiento de
este sistema es el siguiente:
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e El sistema inicia con el encendido de la bomba de succién y autométicamente
empieza el estado de limpieza.

e En el estado de limpieza el cilindro de simple efecto se encuentra en el estado
de limpieza y absorbe el aire ambiente del vial 1 a través del canal (a).

e Una vez que se concluye el tiempo de limpieza se activa el tiempo de absor-
cién, activandose el canal (b) de la Figura 8. En este momento ingresan las
particulas de la substancia de interés y se arrastra el olor del espacio de cabeza
del vial 2 atreves del canal (b) y llena el volumen de la cdmara de sensores.

e Transcurrido el tiempo de exposicion de la substancia de interés, se desactiva
el estado de adsorcion y se activa nuevamente el estado de limpieza, termi-
nando asf un ciclo de experimentacion.
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Figura 17. Diagrama neumatico del prototipo de nariz electronica.

El funcionamiento del bloque neumético obedece al siguiente diagrama de flujo
como se ve en la Figura 18.
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SI BOTON INICIO
ACTIVADO

sl

EVO01 ACTIVADA
EV02 DESACTIVADA

EMPO DE LIMPIE
ACTIVADO

TIEMPO DE
ABSORCION
ACTIVADO

Sl

EV01 DESACTIVADA
EV02 ACTIVADA

FIN

Figura 18. Diagrama de Flujo, funcionamiento Bloque Neumatico

Un pardmetro importante, es dimensionar el caudal de la bomba, para ello se debe
determinar el volumen de la tuberia, aplicando la siguiente ecuacion (3) .

Viuveria = A * l (3)
Donde A: Area de la seccién transversal de la tuberfa a usar
l: Longitud total de la tuberia utilizada en el sistema

En el prototipo de nariz electrénica se encuentra implementado un sistema neu-
matico con dos tuberias diferentes una de 1/8" y la otra de 3/8" pulgadas, esta tltima
es el didmetro necesario para el acople al canal de entrada de la bomba de absorcion,
con estos datos procedemos a medir las distancias de cada tuberia y el volumen de la
tuberia aplicando la ecuacién (3), procedemos a calcular el volumen de la tuberia.

Tuberia de 1/8":d, ;g = 111.5 cm, seccién transversal es Sy g = 0.317 cm

Ayjg =mHr?

Vijg=m*r®*l
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Vijg =m*0.16% x 111.5
Vig =8.96 cm3
Tuberia de 3/4": d3,524.5 cm, seccién transversal es S3/5 = 0.95cm

Azjg =m*1?

Vajg=m*r?*l
V3/8 =TT * 04752 * 24‘5
V3/8 =17.36 Cm3

Por lo tanto, el volumen total de la tuberia que se usa en el prototipo de nariz
electrénica es de: 26.32 cm?, con la ecuacién (4), calcularemos el volumen total que
se requiere absorber para posteriormente dimensionar el caudal que debe tener la
bomba del bloque neumético.

Vr (4)

= Vesmara T Viuveria

Vr = 1063.125 + 26.32
Vy = 1089.45 cm3

Con este dato, se puede calcular el caudal requerido que la bomba necesita absor-
ber, este dato es una caracteristica principal, para el desarrollo del bloque neumaético
del prototipo de nariz electrénica utilizando la ecuacién (5).

Vr &)

Donde: V: esel volumen
t: tiempo expresado en minutos

Aplicando la ecuacién (5) a los datos obtenidos del disefio del bloque neumatico
y planteando la hipétesis que el sistema se llene al minuto de encendido el prototipo,
obtenemos el siguiente resultado de caudal, para la bomba de absorcion.

B 1,089445 litros
B 1 min
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Con estos calculos realizados se determina las caracteristicas de la bomba que se
necesita para el bloque neumatico, las mismas que se detallan en la Tabla 6.

Tabla 6.
Caracteristicas de la bomba necesaria para el sistema neumatico
CARACTERIS-
ORD. TICA VALORES
| Voltaje d.e,ahmenta— 5412 VDC
cién
2 Caudal (Q) 1.081 lpm
4 Volumen 1089.45 cm3

Una vez determinadas las caracteristicas técnicas de la bomba para la absorcion
de aire, se procede a dimensionar los componentes, necesarios para instalar el sistema
neumatico, por tal razon se basard en la Figura 8. Los componentes estdn detallados

en la Tabla 7.

Tabla 7.

Componentes necesarios para Bloque Neumatico

ORD. | COMPONENTE | CANT. FUNCION

. Absorber las subs-
Bombas de recircu- . ) . ,
. 2 unid. | tancias de interés y
lacion .. .
limpieza del sistema.

Dejar pasar el aire de
limpieza del sistema
2 Electro valvulas 2 unid. 0 de a}rrastre de las
particulas de las
substancias de inte-
rés.

) Canleria de sistema
3 Tuberia de 1/8" in 1 mtr. .
neumatico
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Conectores para tu-
Cargador nuts y fe- beria y terminales
rrulas de 1/8" in para sistema neuma-

tico.

Vilvula HOKE de Control mecanico de
> 1 flujo de aire, para

ja 1/8" i o
aguja n aplicaciones futuras.

Para aire ambiente y
2 substancias de inte-
rés.

Recipientes de vidrio
con tapa

Por las necesidades determinadas para la instalacion del bloque neumatico del pro-
totipo de nariz electronica, los elementos seleccionados que cumplen con los pardme-
tros calculados son los siguientes:

Bomba neumética de la marca GAST 12D (DC), de las siguientes caracteristicas
técnicas:

e Potencia: 1/125 hp (0.006KW)
¢ Flujo méximo: 4.3 Ipm
e Presion maxima: 15 psi (1.0 bar)

e Aspiracion Médxima 14.0 in Hg (528 mbar abs)
e Voltaje de alimentacién 12VDC.

Figura 19. Bomba GAST 12D de 12VDC y simbolo neumatico

Para realizar el control de los canales de absorcién del bloque neumético del pro-
totipo de nariz electrénica, se requieren dos electrovédlvulas, las mismas que cumplen
con las siguientes caracteristicas técnicas:

e Dos vias Normalmente cerradas (NC)
e Voltaje de alimentaciéon 12VDC

e Flujo de escape 34 Ipm (1.2 scfm)

e (Caudal maximo 31.2 Ipm (1.1 scfm)
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e Potencia 1.3 Watts
e Tiempo de respuesta 8ms cuando es energizada; 10 ms des energizada
e Presion de trabajo de 0 a 110 psi (7.6 bar)

P @
¢ b |
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Figura 20. Electrovalvula Clippard
Fuente: (Clippard, 2016)

El funcionamiento del bloque neumético obedece al siguiente diagrama de flujo
como se ve en la Figura 18.

3.4 Bloque de Adquisicion
3.4.1 Tarjeta de Adquisicion

El dimensionamiento de la tarjeta de adquisicion requiere cumplir con las
siguientes especificaciones.

e Seis canales de I/O Analdgicos, para la lectura de los seis sensores implemen-
tados en el arreglo de sensores quimicos, mostrada en la Figura 15.
e Un conversor Andlogo Digital, para convertir la sefial de cada sensor en datos
digitales para su procesamiento.
e Cuatro canales de I/O Digitales, para la activacioén y control del sistema neu-
matico.
e Memoria SRAM de 256 KB o superior.
e Frecuencia de reloj para adquirir sefales a una frecuencia de 1Hz o superior.
e Interfaz Comunicacion, mediante puerto serial Matlab.
La tarjeta ST32F4 DISCOVERY, cumple con los requerimientos para
este trabajo debido a que cuenta con las siguientes caracteristicas técnicas:
e Un micro controlador de STM32F407VGT6 con 1MB de memoria flash,
e 192 MB de RAM. tiene 32 bits MCU con FPU tiene 210 DMIPS,
e Puede operar a una velocidad de 168 MHz Cortex-M4 con un ciclo y unidad
de punto flotante, disefiada para la ejecucion de algoritmos de control.
e Pine de I/0 multiplexadas con muchos periféricos internos.
e Controlador de memoria estdtica de soporte Compact Flash, SRAM, PSRAM,
NOR, y NAND.
e Interface paralela LCD.
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Voltaje de alimentacion de la placa: a través del bus USB de una fuente ex-
terna de voltaje de SVDC.

Fuente de alimentacién para aplicaciones externas: 3VDC y SVDC.

Sensor de movimiento, acelerometro de 3 ejes con salida digital.

Sensor de audio ST MEMS, micréfono digital omnidireccional.

USB OTG con micro- AB conector.

En la Figura 21 se muestran las conexiones y los bloques utilizados en este
trabajo con el micro controlador STM32F407VGT6 de la tarjeta de adquisi-
cion.
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Figura 21. Pines de conexion STM32F4 DISCOVERY.
Fuente: (STMicroElectronics, 2016)

Esta tarjeta tiene una gran facilidad de comunicacidn, gracias a sus puertos
USB, esto permite sincronizar los datos de adquisicion y crear una base de
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datos mediante el programa MatlLLab R2012b. Ademas, permite embeber el c6-
digo de Simulink en la memoria flash lo cual puede ser usado para posteriores
aplicaciones, es decir el procesamiento y toma de decisiones en "Tiempo real",
automatizando el proceso y generando una solucién mds dindmica para las
Fuerzas Armadas. Por estas razones se considera que esta tarjeta tiene las pres-
taciones suficientes para cubrir las necesidades actuales y futuras, para el desa-
rrollo de la nariz electrénica para aplicaciones militares.

Para la instalacion de la tarjeta de adquisicion STM32F4 DISCOVERY, es
necesario explicar las librerias, programacion y pasos para embeber programas
de simulink en la memoria de la tarjeta.

Los pasos necesarios para la configuracién y comunicacién con la tarjeta
de adquisicidn son los siguientes:

1. Descargar e instalar el archivo STM32 ST-LINK Utility.exe
(STMicroelectronics, 2016).

2. Descargar e instalar el archivo st-link_v2_usbdriver.exe.
(STMicroelectronics, 2016).

3. Descargar la carpeta Waijungl4_05a y copiarla en la siguiente direccion:
DOCUMENTOS/MATLAB.

4. Abrir MatLab.

5. Cambiar el directorio de MatLab a la siguiente direccion: DOCUMEN-
TOS/MATLAB/waijung14_05a.

6. Abrir y ejecutar el archivo: install_waijung.m

7. Cambiar el directorio de MatLLab a: DOCUMENTOS/MATLAB

8. Copiar el ejemplo: PruebalSTM32.mdl en la carpeta DOCUMEN-
TOS/MATLAB.

9. Abrir el entorno de Simulink

10. En las librerias buscar la carpeta waijung Blockset, en este paso hacer clic y
esperar hasta que se generen los bloques de la libreria.

11. Abrir y compilar el ejemplo: Pruebal STM32.ml, este ejemplo enciende 3
leds después de 1 segundo y con el pulsador azul encenderé el cuarto led.

Este procedimiento se lo realiza por una sola vez y con esto se procede a
utilizar las librerias que permite la compilacion de los archivos de simulink y
trasladar a la memoria de la tarjeta de adquisicion.

Para poder instalar una nueva libreria que permite la comunicacion y agre-
gar otros bloques de configuracion se siguen los siguientes pasos:

1. Descargar e instalar el archivo VCP_V1.3.1_Setup_x64.exe o
VCP_V1.3.1_Setup.exe, segun sea el sistema operativo.
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2. Copiar el archivo: addons v2.5 Beyond Control 32 & 64 bits.rar", en la si-
guiente direccion: DOCUMENTOS/MATLAB/waijung14_05a.

3. Descomprimir elarchivo: "addons v2.5 Beyond Control 32 & 64 Bits.rar",
dar clic en la opcién SI A TODO.

4. Anadir el PATH: DOCUMENTOS/MATLAB/waijungl4_05a/Ad-

dons/UC3M
5. cerrar MatLab
6. Ejecutar MatLab.

7. Abrir Simulink, buscar en librerias la carpeta UC3 addons...... esperar que
se genere la libreria y se carguen los bloques.

8. Copiar los ejemplos: tx_stm_prueba.mdl y rx_stm_prueba.mdl EN LA
CARPETA DOCUMENTOS/MATLAB.

9. Colocar el directorio de MatLab a la siguiente direccion: DOCUMEN-
TOS/MATLAB.

10. Abrir y compilar el ejemplo: tx_stm_prueba., este ejemplo deberé recibir
una onda sinusoidal.

11. Como ultimo paso copiar el archivo "amg_clcd.tlc" en la carpeta "wai-
jung\src\blocks", para terminar la configuracion y agregar los bloques nece-
sarios para otras aplicaciones.

Una vez instaladas las librerias y generados los bloques necesarios para la
comunicacion y programacion de la tarjeta STM32F4 DISCOVERY, se puede
utilizar la misma para realizar los programas necesarios para la toma de datos
del prototipo de nariz electrénica para aplicaciones militares.

La configuracion de la tarjeta para la adquisicion de datos de los experi-
mentos se la realizo con una frecuencia de muestreo de 1 muestra/segundo (1
Hz), ademas se utiliz6 el conversor Andlogo-Digital (ADC) y timers que per-
miten programar los tiempos de experimentacion que en la siguiente seccion
se detallaran més detenidamente.

3.4.2 Computadora

Es necesario el uso de un computador con los requerimientos en cuanto software
y hardware que se detallan en la siguiente Tabla 8.

Tabla 8.

Requerimientos en software y hardware

CARACTERIS- CONFIGURA- ELEMENTO
TICA CION
Procesador Intel 0o AMD 2 GHz | HARDWARE
0 superior
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Memoria RAM 2 GB o superior HARDWARE

Tarjeta Grafica 512 de memoria mi- | HARDWARE
nimo

Espacio en Disco 10 GB para instala- | SOFTWARE

cién de programas

MatLab R2012b Licencia estudiantil o | SOFTWARE
superior

STM32 ST-LINK Uti- | Aplicacion para tar- | SOFTWARE
lity jeta de adquisicién

3.5 Prototipo de Nariz electréonica

En esta seccion se mostrard el esquema de la nariz electrénica ya implementada
con todos los componentes antes dimensionados, constituida en su totalidad en los
bloques principales, y claramente definidos como son el bloque de sensado, bloque de
adquisicién y bloque neumdtico con cada uno de sus componentes y dimensiones
reales.

En la Figura 22 se puede observar cada uno de los bloques de la nariz electrénica.

Figura 22. Prototipo de nariz electrénica, para aplicaciones militares
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CAPITULO IV

PROCESADO DE SENAL OFF LINE

En el presente capitulo se detallard el procedimiento y la sustentacion tedrica para la
implementacién de los algoritmos de procesado digital de sefiales, y la obtencién de
modelos multivariantes para la discriminacién de substancias explosivas, cabe recalcar
que este proceso se lo realizé de modo OFF-LINE.

4.1 Preprocesado de la Sefial

El pre procesado de los datos se aplicd con el objetivo de obtener una sefial con
una mejor relacion sefial-ruido y eliminar posibles artefactos producidos durante la
adquisicién de la senal.

El procedimiento que se realizé en este trabajo es:

l.

Eliminar la Linea Base. - La sefial de la matriz de sensores presenta una linea
de base, esto significa que cuando no existe presencia de una determinada sus-
tancia, el sensor presenta una sefial diferente de OV. El comportamiento de esta
linea de base del sensor es tipicamente de orden 1, por ello se debe estimar una
curva de orden uno para restar a la respuesta del sensor. Esto se lo realizo me-
diante una funcion creada para obtener el promedio de un determinado niimero
de muestras iniciales, con estos nuevos puntos se realiza una interpolacion de
toda la sefial para generar la linea base del sensor. Esta linea base se la resta de
la sefial de cada sensor, cabe recalcar que se debe estimar una linea base para
cada sensor y para cada medicidn.

Suavizado de la sefial. - Los sensores presentan un ruido de alta frecuencia
que debe ser eliminado sin distorsionar la respuesta del sensor o sensores. En
este trabajo se lo realizo mediante un filtro Savitzky-Golay (Gorry, 1990) de
orden tres, para suavizar las sefiales obtenidas de los sensores.

Alineamiento. - Un problema tipico en el anélisis mediante matriz de sensores
quimicos son los des alineamientos que se producen por errores experimentales
o factores externos no controlados. Este problema tiene mayores repercusiones
en tanto en cuanto se requiere realizar andlisis multivariantes de la matriz de
sensores los mismos que deben ser resueltos. En este caso se utilizé como mé-
todo el algoritmo icoshift (F. Savorani, icoshift: A versatile tool for the rapid
alignment of 1D NMR spectra, 2010), que permite alinear un conjunto de se-
fales usando una sefial de referencia.

Concatenamiento de la respuesta de sensores. - Una vez implementados las
acciones anteriores, es necesario concatenar (enlazar), los datos de cada sensor
para tener una Unica matriz de tal manera que en las filas se encuentren las
muestras y en las columnas la respuesta de cada uno de los sensores de la ma-
triz.
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4.2 Analisis Multivariante
4.2.1 Anadlisis de Componentes principales

El andlisis de componentes principales (PCA, por sus siglas en inglés), es
una de las herramientas estadisticas mas utilizada para la reduccién de dimen-
sionalidad de un conjunto de datos multivariante. Inicialmente fue desarrollado
por K. Pearson (1901), por los ajustes ortogonales por minimos cuadrados, pos-
teriormente fueron estudiados por Hoteling (1933) (Pefia, 2003)

El PCA realiza una transformacién de las variables originales correladas
(que miden la misma informacién) a un nuevo conjunto de variables icorreladas
entre si (que no tengan repeticion o redundancia en la informacidn)
(Diazaraque, Universidad Carlos III de Madrid, 2014), a cambio de una pe-
queiia pérdida de informacion (Gurrea, 2016). Es decir que el objetivo del ana-
lisis de componentes principales es: Dadas n observaciones de p variables, pro-
yectar los datos a un subespacio con un nimero menor de variables, construida
a partir de combinaciones lineales de las originales. En este nuevo sistema de
coordenadas se pretende preservar la mayor cantidad de informacion relevante
de los datos. Asi los datos se proyectan sobre ejes nuevos, siendo el primer eje
el de mayor varianza, conocido como componente principal. El cdlculo mate-
matico para realizar esta transformacion estd basado en el calculo de valores
propios y vectores propios (ver ecuacion (6)),

M
X = Ztap§+E
a=1

Donde, X es la matriz original de datos (N muestras x M caracteristicas), ¢
representa los scores que son vectores resultantes de proyectar los datos en el
nuevo subespacio (N muestras x P componentes principales), y p representa los
loadings que son vectores resultantes de la combinacion de las caracteristicas
originales proyectadas en este nuevo subespacio (P componentes principales x
M caracteristicas)

(6)

En la Figura 23, se muestra el grafico caracteristico del PCA, para un con-
junto de datos. En este ejemplo sencillo es facil notar que el primer componente
principal estd en la direccién de mdxima varianza de los datos, y el segundo
componente principal es ortogonal al PC1. De esta manera al representar los
datos en este nuevo subespacio la varianza de los datos es paralelo al PC1.
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Figura 23. Analisis de Componentes Principales (PCA)
Fuente: (Kay, 2012)

Los pasos para realizar un PCA, de un determinado conjunto de datos, son
los siguientes:

Calcular el valor medio (11) del conjunto de datos.

Restar la media a cada valor de los datos.

Calcular la matriz de covarianza de los datos.

Calcular los eigvalores (valores propios) y eigvectores (vectores pro-
pios), de la matriz de covarianza.

Ordenar los eigvectores en orden descendente.

6. Descartar componentes de acuerdo a la varianza capturada u otros pro-
cesos de validacion.

N

bt

Para una mejor comprension se presenta un ejemplo para el algoritmo de
PCA, se tiene una matriz de datos 26x2 como se ve en la Figura 24
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Figura 24. Datos iniciales
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El siguiente paso es eliminar la media a cada uno de los datos de la
matriz de datos y se obtiene la Figura 25. De tal forma que los datos quedan
centrados.

DATOS CON MEDIA SUBSTRAIDA

18 T T T T T T T T
: | : ¢ datal
Al : 4 data2

X
Figura 25. Datos con media extraida

El siguiente paso es rotar los ejes con la matriz ortogonal de covarianza
y proyectar los datos en el nuevo plano con los componentes principales de
mayor informacion, como se ve en la Figura 26.
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Figura 26. Datos proyectados en el nuevo subespacio

4.2.2 Anadlisis discriminante lineal (LDA)

El andlisis discriminante lineal (LDA, por sus siglas en inglés), también co-
nocido como andlisis discriminante de Fisher (Izenman, 2008), tiene como ob-
jetivo garantizar la mayor separabilidad de las clases reduciendo la dimension
original de los datos a un espacio igual al nimero de clases menos uno. Es téc-
nica se conoce como una técnica supervisada debido a que utiliza informacion
de las clases para entrenar el modelo. (Diazaraque, Universidad Carlos III de
Madrid, 2014). Por ello es importante evitar lo que se conoce como la maldicién
de la dimensionalidad que indica que para utilizar LDA se requiere tener un nu-
mero de muestras mayor al nimero de caracteristicas (Donoho, 2000).
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El LDA estd relacionado muy estrechamente con el PCA y el andlisis facto-
rial, ya que estos métodos buscan combinaciones lineales de variables que ex-
pliquen mejor los datos. Ademds, que el LDA intenta generar el modelo a partir
de las diferencias de las clases del conjunto de datos. (Raskhi Seth, 2013)

Para calcular el LDA se debe estimar las matrices de dispersion entre clases
y dentro de cada clase, para ello se considera las medias y matrices de covarianza
de los datos. La funcién lineal que combina los datos y las clases se define a en
la ecuacién (9):

y=wlx (7)

Donde y representa la combinacién lineal de la matriz X, esta funcién li-
neal se ajusta en funcion de optimizar la siguiente funcién objetivo, en la ecua-
cién(10).

wTSpw 8)

wTSy,w

Jw) =

Donde, Si representa la matriz de dispersion entre clases y Sy, es la matriz
de dispersion dentro de cada clase, y se calculan en funcion de:

S5 = ) (e = D)te = D)

Sw= ) 0= ) (i = )"

c I€Ec

En la Figura 27 se presenta una representacion de LDA. Donde se ve clara-
mente como quedaria proyectados los datos en una tinica dimensién donde la
separacion se maximiza en funcion de la separacion entre las clases.
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Figura 27. Representacion de LDA
Fuente: (Bishop, 2006)

4.2.3 Anadlisis de componentes principales combinado con anadlisis discriminante
lineal (PCDA)

La combinacién de los algoritmos de PCA y LDA fue propuesto por primera
vez por Lamers (R.J.A.N. Lamers, 2005), cuyo objetivo es combinar el poder de
reducir la dimensionalidad del PCA y el pode de discriminacion del LDA. El
PCA crea un nuevo subespacio de menor dimensionalidad y el LDA maximiza
la separacion de clases, como resultado se crea un inico modelo llamado PCDA
(Principal Component Discriminant Analysis).

Para obtener el modelo PCDA es necesario seguir los siguientes pasos:

Estima el PCA tal como se explicé en el apartado 4.2.1

Luego se calcula la media de la matriz de scores del PCA.
Obtener el promedio de la media de los scores del PCA.

Se establece la funcion objetivo del LDA

Y se estima el nuevo subespacio en funcién de la Ecuacion(X)

Se proyectan los Scores del PCA en este nuevo subespacio y se calcula
los scores del LDA.

ANl

4.2.4 Clasificador K vecinos mds cercdnos (kNN k nearest neighbor)

El algoritmo del clasificador de los K vecinos més cercanos es un clasificador no
lineal cuya asignacion se basa en asignar la clase de un nuevo dato en funcion de la
clase mas cercana. Para ello se calcula la distancia euclidea o mahalanobis a todos los
datos de entrenamiento y se seleccionan los k vecinos con menor distancia. La clase
finalmente se asignard por voto mayoritario a la clase de los k vecinos.

La distancia calculada es normalmente la distancia Euclidea que obedece a la ecua-
cion (9).
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d(X;, X;)? = (Xi1 — Xj1)? )
+ (Xiz — Xj2)?

dX;, X;) = \/(Xil —Xj1)* + (Xip — Xj2)?

Para poder entender con més claridad se muestra en la Figura 28 un ejemplo de
clasificador 3-NN, donde se proyecta dan 24 datos de entrenamiento con clases ya
determinadas (+,0) en un espacio bidimensional de caracteristicas X1 y Xz. En el ejer-
cicio se requiere determinar la clase de un nuevo dato con simbolo (e). En este ejemplo,
se puede observar que con una k igual 3 las muestras con una distancia menor perte-
neces a una muestra de la clase “+” y dos muestras de la clase “o0”. En vista que la

[Pt

clase mayoritaria es “0” entonces al nuevo dato se lo clasifica como la clase “o
(Abdelmalik Moujahid, 2008).
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Figura 28. Ejemplo aplicacion algoritmo 3nn
Fuente: (Abdelmalik Moujahid, 2008)

4.3 Validacion Cruzada

Los métodos de validacién cruzada son usados para la estimacion de la precision
de clasificacion de un conjunto de datos y evitar resultado sobre optimistas. Dentro
de la metodologia de validacion existen (Joanneum, 2005-2006):

e Hold out: En este caso se separa un grupo de entrenamiento y un
grupo de validacion, usualmente se considera 70% para entrena-
miento y 30% de validacion. Este clasificador debe ser usado en
casos que hay una gran cantidad de datos en el orden de miles de
datos.

e K-fold cross validation: En este caso se recorre todo el grupo de
datos donde se dividen en bloques de entrenamiento y validacion.
Por ejemplo, si se tiene un conjunto de muestras igual a 100 y se
escoge un bloque (fold) igual a 5; entonces en cada iteracion se
separaran 5 datos para validacion y los restantes son usados para
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entrenamiento. En cada iteracion secuencial los datos de validacion
serdn diferentes y se repetird el proceso K veces (Ver Figura 29).
Al final se estima el error de clasificacién promedio. (Payam
Refaeilzadeh, 2008).

¢ Random cross validation: Este procedimiento es muy parecido al
anterior con la diferencia que los datos de validacion se escogen de
forma aleatoria.

e Leave one out cross validation. En este procedimiento se deja una
muestra fuera como validacién y se construye el modelo con los
datos restantes. Este proceso de validacion seria una version de k-
fold cuando k es igual a uno (Ver Figura 30).

‘.?M“ d,cImch,] <-———‘{ Datos de entrenamiento }‘ -»
rencon1 - (D000 0000000000000000
Iteracién 2 ‘.‘...'.‘”...

teracion 3 — PO PPV O VIIO9999

Iteracién =4‘}—<) ..".......’..
|
1

Total de datos | —>»

&
-

Figura 29. Método de k-veces validacion cruzada
Fuente: (Joanneum, 2005-2006)

El error es el promedio de los errores cometidos en la clasificacion de cada itera-
cién y obedece se lo define de la siguiente manera:

Si MSE; = (y; — y';)? donde y'; es la prediccién del dato y;, por lo tanto el error
viene dado por la ecuacién (10).

1 (10)

i=1

En este método el error es muy bajo, lo contrario es el gasto computacional que se
requiere para implementarlo, debido a que se necesita realizar tantas de iteraciones
como N muestras se tenga y para cada una de estas realizar el andlisis de los datos de
entrenamiento y validacion.
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Figura 30. Validacién cruzada dejando uno fuera (LOOCYV)
Fuente: (Joanneum, 2005-2006)

En este trabajo se utilizé como método de validacion cruzada una version del leave
one out, que se llamé leave one experiment out, tal como se puede observar en la
Figura 31. La idea principal de este método es separar los datos de validacién en cada
iteracion de tal manera que siempre exista un experimento de cada clase. De esta ma-
nera el modelo tendria una validacién méds robusta y menos optimista.

Validacion

Iteracion 1

i’ QOOOOO0OOOOODD)

. Etanol
©

. Pdlvora

Figura 31. Validaciéon cruzada leave one experiment out

4.4 Test de Permutacion

El test de permutacion es un método estadistico, usado ampliamente en la biologia
computacional, cuya utilidad es evaluar el rendimiento y propiedades de los clasifica-
dores (Makus Ojala, 2010). La hipdtesis nula es el resultado del clasificador obtenido
al azar. Para ello se calcula el p-valor, que rechace la hipétesis (<0.05) y representa la
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fraccion del resultado de un clasificador con etiquetas aleatorias que es mejor al origi-
nal.

El método de permutacién asume que el conjunto de datos X y las etiquetas Y son
independientes, es decir que p(X,y) = p(X)p(y). Por lo tanto la distribucién se esti-
maré por la permutacién del conjunto de etiquetas y se procederd al calculo del p-valor
(ecuacién (11)).

(D’ € D:e(f,D") <e(f,D}|+1 (1D
k+1

Donde, D representa los nuevos datos con las etiquetas aleatorias y la funcion del error
es representada por la ecuacion (112).

e(f, D). (12)
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CAPITULOV.

PRUEBAS Y RESULTADOS

En este capitulo se explicard los experimentos que se realizé en este trabajo de inves-
tigacion para demostrar la funcionalidad del prototipo, los mismos que se realizaron
en dos etapas. La primera se realizé con tres substancias que son: dinitrotolueno, vi-
nagre y etanol para comprobar el funcionamiento, adquisicién y calibracioén de senso-
res y la segunda etapa se usé las substancias de interés como son: trinitrotolueno, la
polvora en base doble y alcohol para determinar el poder de discriminacion de la nariz
electrénica. De los dos experimentos se obtuvo una base de datos con la que se realiz6
el procesamiento, obtencion de modelo y la discriminacion entre substancias como se
detall6 en el capitulo IV.

5.1 Primera Etapa: Deteccion de Dinitrotolueno, Etanol y Vinagre

En la primera etapa se estim6 el tiempo de limpieza del prototipo, se ajusto la
sensibilidad de los sensores y comprobo la funcionalidad del prototipo. En este expe-
rimento se usaron 4 sensores, los que se detallan a continuacion: TGS-822, TGS-825,
TGS826 y TGS-2610. Se decidié no considerar los sensores repetidos de TGS-822 y
el TGS-826 en vista que en esta etapa se queria establecer procesos de configuracion
del prototipo, como se indic6 en el capitulo II.

5.1.1 Estimacion de tiempos y ajuste de sensibilidad

Se realiza la primera prueba con la substancia del etanol al 99% con un tiempo de
experimento de 25 minutos para verificar el funcionamiento de los sensores, estimar
el tiempo de limpieza y calibrar la sensibilidad de la matriz. Lo que se pude ver en la
Figura 32 (respuesta del sensor TGS-825), es que se requiere calibrar la sensibilidad
del sensor y optimizar el tiempo de limpieza. En este experimento inicial en un tiempo
0 se puede observar que la respuesta del sensor estd en un valor menor a 0.5 V, a
medida que transcurre el tiempo se va ajustando el potencidometro para cambiar la sen-
sibilidad del sensor hasta que en el minuto 15 se consigue la maxima sensibilidad. A
partir del minuto 15 se empieza analizar el tiempo de limpieza iniciando con 2 minutos
y se observa que el tiempo no es suficiente para limpiar el sistema. Este mismo proceso
se realiza para todos los sensores. Luego de varias repeticiones se establece un tiempo
de limpieza final de 4 minutos.

EXPERIMENTO ETANOL AL 99%
T T

VOLTAJE (V)

~ ]

===

L L. L 1
5 10 5 0

TIEMPO (min)

Figura 32. Respuesta del sensor TGS-825 al Etanol 99 %
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Una vez realizada la calibracion de los sensores y optimizado el tiempo de lim-
pieza del sistema se obtuvo como resultado la Figura 33, en la cual se ve la respuesta
del mismo sensor y con la misma substancia (Etanol 99%). Ademds, se puede ver cuan
reproducible es el sensor en réplicas consecutivas. Se observa también que hay un
efecto memoria por lo tanto se establece que el tiempo de limpieza debe ser mayor a
los 4 minutos.

EXPERIMENTO ETANOL 99%
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Figura 33. Segunda prueba Etanol 99 %
5.1.2 Funcionalidad del prototipo

Para comprobar la funcionalidad del prototipo se propuso discriminar una subs-
tancia explosiva como el dinitrotolueno que es el segundo producto de la nitracién
separada del tolueno (Agency for Toxic Substances and Disease Registry, 2016) de
dos substancias no explosivas, como son el etanol y vinagre.

En esta etapa se realizaron cinco experimentos con cada substancia. En cada ex-
perimento se utilizo la técnica de burbujeo para realizar un arrastre de las particulas de
cada substancia que se encontraban en estado liquido. Los volétiles de las substancias
se transportaron a la cdmara de sensores para su adsorcion. Posteriormente, se realizo
el pre procesamiento de la sefial y generacion de modelos

El tiempo de cada experimento de 5 minutos con 30 segundos en total, distribuidos
de la siguiente manera: 2 minutos de absorcion, 5 segundos de exposicion a las subs-
tancias y 3 minutos con 25 segundos de limpieza del sistema.

En la Figura 34, se muestra la respuesta de los sensores en un experimento de
Dinitrotolueno. Y se observa que el sensor TGS-825 tiene mayor sensibilidad al dini-
trotolueno que los otros sensores. Se nota que el sensor TGS-822 presenta una reaccion
a la presencia del dinitrotolueno, sin embargo, que el sensor TGS-2610 practicamente
no muestra reaccion. Ademads, se estima que el tiempo de limpieza es aproximada-
mente de 150 segundos para eliminar la muestra del sistema. Todas estas considera-
ciones son tomadas en cuenta para determinar el tiempo de limpieza para el experi-
mento final con TNT y pdlvora.
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EXPERIMENTO DINITROTOLUENO
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Figura 34. Experimento Dinitrotolueno

Con los datos se procede a realizar el pre procesamiento de las sefiales que consiste
en eliminar la linea base, suavizar el ruido, concatenar respuesta de sensores y alinear
los picos tal como se explicé en el CAPITULO IV. En la Figura 35, se observa las
sefales de tres experimentos con las substancias de prueba de la primera etapa después
de haber realizado el pre procesamiento de las sefiales. Donde se observa que el primer
sensor (TGS-825) y el segundo sensor (TGS-822) presentan mayor respuesta y mayo-
res diferencias entre las 3 clases. Se observa claramente que el primer sensor responde
con mayor intensidad a la exposicion del vinagre y pasa lo contrario con el dinitroto-
lueno, lo mismo sucede con el segundo sensor. Si se observa con detalle que la inten-
sidad del ultimo sensor (TGS-2610) es similar para etanol y vinagre, pero diferente
para dinitrotolueno.

EXPERIMENTOS CONCATENADOS Y ALINEADOS
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Figura 35. Pre procesamiento de los tres experimentos

Luego de haber realizado el pre procesamiento la sefial se obtiene una matriz de
15 experimentos (5 experimentos por cada substancia) x 1250 muestras. Estos datos
son utilizados para aplicar el algoritmo PCA, con el objetivo de bajar la dimensionali-
dad y tener una primera aproximacién para la separacion de las muestras de cada subs-
tancia, lo que se puede ver en la Figura 36,
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Figura 36. Modelo PCA con 3 Componentes Principales

Como se ve en la Figura 36, existe una agrupacién de los datos aplicando el algo-
ritmo del PCA. Se observa que el modelo es capaz de discriminar la sustancia explo-
siva de las no explosivas, esto se observa en la proyeccion del PC1 con el PC2. En
cambio, en la proyeccion del PC1 y el PC2 se observa que se puede diferenciar visual-
mente el etanol del vinagre.

Luego de haber realizado esta primera etapa, se lleg6 a las siguientes conclusiones:

e Es importante establecer el tiempo de limpieza del prototipo para cada
experimento y este va a depender de las substancias a analizar.

e Lasensibilidad de los sensores se debe ajustar dependiendo de la subs-
tancia a analizar para obtener resultados 6ptimos.

e Se determiné una metodologia para pre procesar los datos de la nariz
electronica la misma que puede ser usada para cualquier experimento inde-
pendiente de las substancias a analizar.

e Se concluye que el prototipo de nariz electrénica estd en condiciones
Optimas para las pruebas con las substancias explosivas.

5.2 Segunda Etapa: Discriminacion de TNT y Pélvora en Base Doble

En esta etapa se va a realizar pruebas con las substancias de interés, que son: el
2,4,6-Trinitrotolueno y pdlvora en base doble. Las substancias de interés se encuentran
en estado sélido tal como se ve en la Figura 37, por ello es importante determinar un
proceso para extraer los voléatiles de los compuestos solidos y poder realizar el andlisis
con la nariz electrénica.



Figura 37. Substancias de interés

Para iniciar los experimentos se realizé una prueba para verificar el funciona-
miento del prototipo con estas substancias en estado sélido, sin embargo, los sensores
no se activaron ante la presencia del TNT y la pélvora en su estado natural, como se

puede ver en la Figura 38.
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Figura 38. TNT y Pélvora en base doble sin solvente

Los mismos pardmetros de configuracion del prototipo se probaron con Alcohol,
tal como se observa en la Figura 39 donde se puede ver la activacion de los sensores.
Por lo tanto, el prototipo es funcional para el alcohol pero no para el TNT y pdlvora

en base doble en su estado natural.
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Figura 39. Respuesta de Alcohol

Para solucionar este inconveniente, se procede a realizar unas pruebas con dos
solventes, ya que como se vio en el apartado 2.6 sobre las caracteristicas quimicas y
fisicas de estas dos substancias, el TNT y pdélvora en base doble son solubles con ace-
tona y alcohol. Estas pruebas fueron realizadas de la siguiente manera: se disolvieron
un gramo (1gr.) de TNT y Pdlvora en base doble con un mililitro (1mm) de alcohol y
la misma cantidad de substancias por separado se disolvieron en un mililitro de ace-
tona.

En la Figura 40, se puede ver la respuesta de la prueba realizada del TNT con los
dos solventes, obteniendo la activacidon de sensores y los datos correspondientes.
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Figura 40. Pruebas del TNT con acetona como solvente

En la Figura 41, se puede ver las respuestas de las pruebas realizadas de la P6lvora
en base Doble con los dos solventes, obteniendo las sefiales de los sensores y sus datos.
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Figura 41. Pruebas de Pélvora en base Doble con alcohol como solvente

Analizando la Figura 40, la respuesta de los sensores en cuanto al voltaje de salida
o picos de las senales es de 0.61 voltios en promedio, dependiendo del sensor. Por otro
lado, el tiempo para que la sefial de los sensores retorne a su linea base o estado inicial,
cuando se utiliza la acetona es de 179 segundos, en comparacion con el alcohol que su
tiempo de limpieza es de 160 segundos.

Esta prueba es la que da mayor peso a la seleccion del solvente que se utilizard en
los experimentos tomando en cuenta el tiempo de limpieza y la respuesta de los sen-
sores. En vista que cada experimento serd de tres exposiciones a las substancias de
interés, el tiempo de experimentacion aumentaria en 51 segundos por cada experi-
mento si se lo realizaria con acetona. Por lo tanto, se escoge el alcohol como solvente
para la deteccion de TNT y pdlvora en base doble.

5.2.1 Disefio Experimental

Para el disefno de los experimentos se tomaron en consideracion lo siguiente:

1. Hora del dia: en la misma franja horaria del dia, desde las 07:00 hasta las 11:30
am.

2. Lugar de experimentacion: En un laboratorio de dimensiones 4.20m x 2.4m.

3. Cantidad de substancia constante: Un gramo (1 gr.) de substancia en todos los
experimentos y 1ml de alcohol

4. Tiempo de experimentacion: treinta minutos (30 min.), con tres absorciones de
cada substancia.
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5. Tiempo de limpieza del sistema: diez minutos por cada absorcion de la subs-
tancia de interés.
6. Orden Experimentacion: Aleatoria (ver Tabla 9), para evitar el efecto memoria

La temperatura y humedad del ambiente no fueron tomadas en cuenta bajo la hi-
poétesis de que la cdmara de sensores y la matriz se encuentran aisladas y se mantiene
las condiciones de temperatura y humedad constante. Sin embargo, en futuros experi-
mentos es algo a tomar en cuenta.

El proceso de experimentacién realizado se detalla a continuacidn:

e Se ejecuta el programa MatLab, y se abre el programa de lectura de sensores
que permite obtener los datos de cada sensor en una misma variable, "senso-
res".

e Se enciende el sistema por un lapso de tiempo de 5 minutos, antes de iniciar el
proceso de toma de datos.

e Setoma una muestrade 1gramo (1 gr) de cada substancia, (trinitrotolueno TNT
y pOlvora en base doble) y se coloca en distintos embaces.

e Sedopa las substancias con 1 mililitro de alcohol (1 ml), para ayudar a arrastrar
las particulas de olor de cada substancia.

e Se coloca los embaces con la substancia a ser reconocida en el canal (b) y el de
aire ambiente en el canal (a), como se muestra en la Figura 8. Diagrama de
bloques del prototipo de Nariz Electronica

e El tiempo de duracién de un experimento es de treinta minutos (30 min), dis-
tribuidos asi: 10 minutos de limpieza del sistema y 1 segundo y medio (1,5 s)
de exposicion de la muestra, con tres repeticiones en cada experimento, para
obtener datos que permitan obtener un modelo apropiado para la discrimina-
cion de las substancias.

e Una vez terminado el tiempo de experimentacion, se procede a grabar los datos
dependiendo de cada substancia, con el nombre de cada una, como corres-
ponda.

e Este procedimiento se repite para cada substancia, en este caso el Trinitroto-

lueno (TNT), la PSlvora en base doble y el alcohol.
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Tabla 9.

Orden de Experimentos

A: ALCOHOL AP: POLVORA +ALCOHOL AT: TNT+ALCOHOL
EXP. |EQUIVALENTE |ARCHIVO |EXP. EQUIVALENTE |ARCHIVO

EXPERIMENTO 1 EXPERIMENTO 6

2| AP polvoral 3|AT tnt6

3|AT tntl 1A alcol6

1A alcoll 2| AP polvorab
EXPERIMENTO 2 EXPERIMENTO 7

3|AT tnt2 3|AT tnt7

2| AP polvora2 2| AP polvora7

1A alcol2 1A alcol7
EXPERIMENTO 3 EXPERIMENTO 8

2| AP polvora3 2| AP polvora8

1A alcol3 3|AT tnt8

3|AT tnt3 1A alcol8
EXPERIMENTO 4 EXPERIMENTO 9

1A alcold 2| AP polvora9

3|AT tnt4 1A alcol9

2| AP polvora4 3|AT tnt9
EXPERIMENTO 5 EXPERIMENTO 10

3|AT tnt5 1A alcol10

2 |AP polvora5 3|AT tnt10

1A alcol5 2| AP polvoral0

5.2.2 Resultados

El suavizado de la sefial se lo realiz6 aplicando algoritmos del filtro de tercer grado
de Savitzky-Golay, el resultado de esto se lo puede ver en la Figura 42. Se observa que
antes de aplicar el filtro se observa un ruido de alta frecuencia y artefactos producidos
principalmente por la red eléctrica. Después de aplicar el filtro se observa una sefial
mads suavizada y con picos menos pronunciados.
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SERAL INICIAL SIN SUAVIZAR

t

VOLTAJE (V)

TIEMPO (mn)
SUAVIZADO DE SERAL APLICACION DE FILTRO SAVITZKY-GOLAY ORDEN 3

VOLTAJE (V)

TIEMPO ()

Figura 42. Seial original vs suavizada

El siguiente paso es la eliminacién de la linea base, que no es mds que interpolar
los diez primero puntos de cada sefial, obtener su promedio y restar ese valor de las
sefales iniciales, con esto son ajustados a cero los niveles de voltaje de todas las sefa-
les como se ve en la Figura 43. Este ajuste s6lo elimina la linea base y no se pierde
informacién proporcionada por cada sensor en los experimentos realizado para cada
substancia.

AJUSTE DE LINEA BASE DE EXPERIMENTO 1 DE TNT

VOLTAJE (V)

MUESTRAS
Figura 43. Eliminacion de la linea base

Luego se realiza la concatenacion de las sefales de los sensores de cada experi-
mento, lo que permite recopilar la informacion en un vector de 1440 caracteristicas,
para después generar una matriz de 30 muestras por 1440 caracteristicas. Estos datos
se usan para generar un modelo para obtener la discriminacion de substancias. El re-
sultado de este procedimiento se lo puede ver en la Figura 44.
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DATOS CONCATENADOS EXPERIMENTO 1 TNT

VOLTAJE (V)

i
500 1000 1500
MUESTRAS

Figura 44. Experimento TNT, sefial concatenada

Antes de agrupar cada experimento en una sola matriz final, debemos confirma si
las sefiales estdn alineadas, para esto verificamos los experimentos de cada substancia
como se muestra en la Figura 45.

18

EXPEIRIMENTOS DE TNT CONCATENA‘DOS

i

VOLTAJE (V)

MUESTRAS

Figura 45. Matriz de datos de TNT concatenados

Como se ve en la Figura 45, las sefiales de los experimentos de la substancia del
2,4,6 TNT, no estan todas alineadas, esto es un problema ya que no se puede comparar
informacién entre diferentes experimentos lo que puede generar problemas en el mo-
delo de datos y discriminacion de los mismos.

Parta corregir este problema es necesario implementar una funcién capaz de ali-
near los picos de las sefiales de cada experimento a fin de obtener la misma informa-
cién en cada sensor y en cada substancia de interés.

Con la ayuda de la funcién icoshift (Savorani F., 2010), se puede obtener los datos
alineados y listos para la creacién del modelo final cuyo resultado final se puede ver
en la Figura 46. A simple vista se puede observar que hay pequeiias diferencias en la
respuesta de los sensores, y es por esta razon que es esencial el uso de modelos multi-
variantes que permitan extraer la informacion mas relevante para la discriminacion.
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- MATIRIZ DE DATOS DE EXPERIMENTQS

VOLTAJE (V)
2
T

|
0 500

MUESTRAS

Figura 46. Matriz de datos para Generar modelos

Para iniciar el procesamiento de sefales y obtener los modelos de datos, se proce-
di6 inicialmente a extraer un experimento de cada una de las substancias de interés,
para posteriormente utilizarlos como datos de validacién y los datos restantes serdn
utilizados como matriz de entrenamiento, tal como se explicé en el capitulo IV a este
proceso se le dio el nombre de leave one experiment out.

A la matriz de entrenamiento de 1440x27, procedemos a autoescalarla, es decir,
que la media=0 y desviacion estdndar=1. A esta matriz, se aplica el algoritmo del PCA.
Logrando disminuir la dimensionalidad de la matriz de entrenamiento, para tener me-
nos caracteristicas que muestras.

Una vez aplicado el PCA, es necesario saber el nimero de componentes principa-
les que contienen la mayor cantidad de informacidén como se ve en la Figura 47, donde
los 5 componentes principales contienen el 71.88% de la informacion de la varianza
de los datos, por esta razon la nueva matriz de datos para el modelo del PCA es de
orden de 27 muestras x Scomponentes principales.

EXPLICACION VARIANZA

4 T T T T T

PORCENTAJE
i

0 | 1 T

10 15 20
# DE COMPONENTES PRINCIPALES

L
25 30

Figura 47. Explicacion varianza 71.88% con 5 Componentes Principales

En la Figura 48, se puede ver el modelo generado de PCA, con el cudl visualmente
no se logra obtener la separabilidad de los datos, ya que no existe una agrupacién de-
finida de los puntos. Es importante mencionar que el PCA es un algoritmo no super-
visado y que la separacion de los grupos es en relacion a la varianza de los datos.
Aparentemente, hay 3 datos del alcohol que podrian ser outlaiers sin embargo son muy
pocas muestras para rechazarlos con test estadisticos.
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GRAFICA SEPARACION PCA

0 T T T T

bl : : : s Alcohol [
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COMPONENTE PRINCIPAL 2

L | I | 1
O 60 -40 20 0
COMPONENTE PRINCIPAL 1

Figura 48. Modelo de PCA

Tomando en cuenta que no se consigue una separacion deseada, es necesario la
implementacién del algoritmo de LDA para mejorar la agrupacién y por lo tanto el
modelo serd capaz de discriminar una substancia de la otra.

En la Figura 49, se puede ver el resultado de la implementacién del algoritmo
LDA, obteniendo el resultado deseado debido a que se pudo obtener regiones de pun-
tos agrupados de cada substancia. Se puede ver claramente que existen tres regiones y
sobretodo que el alcohol queda separado del TNT y pdlvora en base doble. Sin em-
bargo, se observa que el modelo puede confundir la pélvora del TNT.

GRAFICA SEPARACION PCDA

0 T T T T T T T T
L] o 2
B ; ¢ Alcohol [
" F <

20 e R T R s ’ e I— = Polvora H
& ol u X 4 TNT ||
E [ L . ;
& o . A L4 b * -
p=4 : & .
g 10 & A A . —
3 | A, 4
(6] L]

a0l ) 4

i e

a0l ol

50 i i i i i [ 8 i i

-40 -30 20 10 0 10 20 30 40 50

COMPONENTE 1
Figura 49. Modelo PCDA

Con este resultado se procede a proyectar los datos de validacién de los experi-
mentos extraidos, con esta accion se intenta garantizar que el modelo no es producto
de coincidencias o de algiin efecto "memoria" que puede ingresar como dato en el
proceso de experimentacion e incluso en el pre procesamiento de las sefales.

Para realizar la implementacién del clasificador 3nn, se procedi6 a utilizar la ma-
triz de entrenamiento de 27x1440, siendo los 3 vectores extraidos datos de validacion
para el modelo, obteniendo como resultado la Figura 50, en donde se observa el nuevo
modelo LDA de la matriz de entrenamiento junto con los datos de validacién que sir-
ven como muestras para clasificarlas.
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GRAFICA SEPARACION LDA
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TNT
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Figura 50. Datos de Validacion sobre Modelo LDA

Como se puede ver los puntos negros son los datos a clasificar, en este prototipo
se realizaron diez pruebas para el clasificador, se extrajeron en todas las pruebas 3
experimentos (uno por cada substancia) y con la nueva matriz de datos se obtuvo se
obtuvo el modelo PCDA. En cada iteracion se proyectaron los datos que fueron deja-
dos como validacion y se uso el clasificador kKNN. Del resultado de clasificacion se
generd una matriz de confusion para comprobar la tasa de éxito de clasificacion que
tiene el clasificador implementado 3nn. En la Tabla 10 se puede ver la matriz de con-
fusion.

Tabla 10.

Matriz de confusion, substancias de interés

MATRIZ DE CONFU- ETIQUETAS PREDICHAS
SION
ALCOHOL | POLVORA | TNT
ETIQUE- | ALCOHOL 7 1 2
TAS
REALES | POLVORA | 6 3
TNT 0 2 8

Para el calculo de la tasa del clasificador se debe sumar la diagonal de coincidencia
entre substancias, es decir, los valores que el algoritmo de clasificacion corrector, omi-
tiendo los que erraron en su discriminacion, Por lo tanto, se calculara la tasa de clasi-
ficacion de acuerdo a la ecuacién (13):

%CR (13)
# aciertos
x 100

~ # total de experimentos

21
%Cr = %xlOO
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De este resultado se puede decir que el porcentaje de clasificacién del modelo
PCDA con un clasificador 3nn para este trabajo es del 70%, es decir que 7 de cada
diez clasificaciones son correctas.

, pero analizando con mas detenimiento la siguiente
Tabla 11.

Matriz de Confusion, Substancias explosivas vs no explosivas

MATRIZ DE CONFUSION ETIQUETAS PREDICHAS
Substancias Substancias
EXPLOSI- | NO EXPLOSI-
VAS VAS
Substancias
EXPLOSI- 19 1
ETIQUETAS VAS
REALES
Substancias
NO EXPLO- 3 7
SIVAS

Se aplica la ecuacion (13), para el célculo de la tasa de clasificacion para la nueva
matriz de confusién donde se agrupo en substancias explosivas y no explosivas obte-
niendo el siguiente resultado:

26
%Cr = z=x100
Yo R 30x

%Cr = 86.66%

Con este resultado se puede concluir que la tasa de clasificacion del prototipo de
nariz electrénica es del 70% y en cuanto a substancias explosivas es capaz de discri-
minarlas con un 86.66%, de las que no lo son.

Finalmente, se uso el test de permutacion para medir la robustez del modelo, para
ello se aleatoriz6 las clases de cada experimento y se repiti6 el mismo proceso descrito
anteriormente (validacion cruzada). Este proceso se repitié 100 veces y el resultado
del test de permutacion se obtuvo un p-valor de 0.01 por lo tanto se puede concluir que
la clasificacién no es un producto del azar, y por lo tanto los resultados son robustos.
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CAPITULO VI.

CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

6.1 Conclusiones

e Una vez implementados algoritmos de combinacion del anélisis de com-
ponentes principales y andlisis lineal discriminante con un clasificador 3-
NN. Se obtuvo un modelo de clasificacién para la discriminacién de TNT
y p6lvora en base doble. Con un 70% de discriminacion sobre las substan-
cias de TNT y pélvora en base doble y un 86.66% sobre las substancias
explosivas de las no explosivas.

e Las pruebas realizadas con el Etanol al 99% de pureza, vinagre de consumo
doméstico y el Dinitrotolueno, siendo substancias en estado liquido, dieron
informacién necesaria para la calibracion de sensibilidad, posicionamiento
de los sensores quimicos.

e Las pruebas realizadas con las substancias de interés TNT, P6lvora y al-
cohol, suministraron informacion necesaria, para la calibracion del tiempo
de limpieza del sistema, ademas de la necesidad del uso de una substancia
diluyente que permita el arrastre de las particulas de olor de las substancias
de interés.

e Se desarroll6 un prototipo electronico, para detectar el Trinitrotolueno
(TNT) y polvora en base doble, que esta constituido por tres bloques prin-
cipales como son: bloque neumatico, bloque de adquisicion y bloque de
sensado.

e Al culminar la fase de experimentacion del prototipo, se determiné que los
sensores TGS-822 y TGS-2610 son més sensibles a las sustancias de inte-
rés y aportan mayor informacion al generar el modelo de datos final.

e Se determiné una configuracion éptima para el arreglo de sensores quimi-
cos siendo una matriz de 3 x 2 sensores, la misma que garantiza tener una
mayor especificidad al momento de la discriminacién.

e En el proceso de toma de muestras de los experimentos, se determind el
procedimiento necesario para la absorcion de compuestos voldtiles de las
substancias de interés y se concluy6 que, para las sustancias como el TNT
y Pélvora en Base Doble, es necesario usar un solvente, que puede ser al-
cohol o acetona. Para promover la creacién de compuestos organicos vo-
latiles (VOC’s).

e FEl pre - procesamiento de datos consistio en realizar diferentes algoritmos
para: suavizar la sefial, eliminar la linea base y alinear los picos de la sefial.
Como resultado de esta accion se obtuvo un conjunto de datos Optimos
para obtener un modelo de clasificacion de las substancias de interés.
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6.2 Recomendaciones

e Parainiciar con el proceso de entrenamiento del prototipo de nariz electrd-
nica, es necesario realizar una prueba de activacién de sensores, para cali-
brar su sensibilidad y calcular el tiempo de limpieza del sistema.

e Es necesario tomar en cuenta, para trabajos futuros la direccién del flujo
de aire versus la posicion de la matriz de sensores, en vista que el aire que
transporta los VOC’s, llena la cdmara de sensores y toman contacto directo
con los transductores para la toma de datos.

e El test de permutacién confirmd los resultados obtenidos con la implemen-
tacion del clasificador 3NN, que dio como resultado el p-valor=0.01. Por
ello es importante introducir técnicas estadisticas para comprobar la robus-
tez de los modelos y evitar resultados sobre optimistas.
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