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Abstract

Chemometrics has been defined as “The discipline that uses mathematical and statistical methods
for selection or design of optimal experimental conditions, and to provide relevant information from chem-
ical data”. This is an area of intense activity, with ample applications in the chemical, energy, and process
industry, and in environmental studies. The fast progress in its applications has received impulse from
the advances in electronics and computers, which have made possible the acquisition, transmission and
processing of data with great efficiency. This paper explains the advantages provided by coupling
chemometrics with process analytical chemistry (PAT). Some examples are presented of the use of
chemometric methods for material characterization, detection of deviations, process optimization, and in-
strumental data interpretation.
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Aplicacion de métodos matematicos y estadisticos
en la industria

Resumen

La Quimiometria ha sido definida como “la disciplina que utiliza métodos matematicos y estadisti-
cos para seleccionar o disefiar procedimientos y experimentos éptimos, y proveer informacion relevante a
partir de datos quimicos”. Esta es un area de intensa actividad, por sus amplias aplicaciones en la indus-
tria quimica, de procesos, energética y en estudios ambientales. El rapido progreso en sus aplicaciones se
ha visto impulsado por los avances en electronica y computacion, los cuales han hecho posible la adquisi-
cioén, transmision y procesamiento de datos con gran eficiencia. En este articulo se explica las ventajas del
acoplamiento de la Quimiometria con la tecnologia analitica de procesos (PAT). Ademas, se presentan
ejemplos del uso de algunos métodos quimiométricos, para la caracterizacion de materiales, deteccion de
desviaciones, optimizacion de procesos, e interpretacion de datos instrumentales.

Palabras clave: Quimiometria; Tecnologia Analitica de Procesos (PAT).

Introduccion sefnar procedimientos y experimentos 6ptimos, y

proveer informacion relevante a partir de datos

No existe una sola definicion de Quimiome- quimicos” [1]; “La Quimiometria es la ciencia de

tria. Entre las usadas mas frecuentemente cabe relacionar las medidas hechas a un proceso o sis-
mencionar: “La disciplina que utiliza métodos tema quimico con el estado del sistema por medio
matematicos y estadisticos para seleccionar o di- de la aplicacién de métodos matematicos o esta-
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disticos” (definicion de la Sociedad Internacional
de Quimiometria (ICS) [2]); “La Quimiometria es
el uso de métodos matematicos y estadisticos
para manejar, interpretar, y predecir data quimi-
ca." [3]; “El proceso por el cual la data (por ejem-
plo, numeros en una tabla) es transformada en la
informacion usada para la toma de decisiones."
[4]; “La Quimiometria es la disciplina quimica
que usa matematica, estadistica, y l6gica formal
para: (a) disenar o seleccionar procedimientos
experimentales 6ptimos; (b) proveer la maxima
posible informacion quimica a partir del analisis
de la data quimica; y (c) obtener conocimiento
acerca de los sistemas quimicos." [5]. Una lista de
articulos, libros y un tutorial en Internet estan
incluidos en la bibliografia [6-23]. Entre las areas
de mayor crecimiento se encuentran: monitoreo
de reacciones; analisis instrumental; analisis cli-
nico; caracterizacion de materiales; tecnologia de
fermentacion; optimizacion de sintesis y proce-
sos; ciencia forense [5, 9]; geoquimica y ciencias
ambientales [10-13].

1. El tema comun:
uso de computadoras conectadas
a instrumentos de medicion

Actualmente, instrumentos de medicion si-
tuados en el campo, en los centros de produccion
o en los laboratorios, son conectados (por diver-
sos medios, tales como fibras 6pticas, e inclusive
por Internet) a computadoras para el registro,
transmision e interpretacion de los datos. Estos
ultimos deben ser analizados por métodos mate-
maticos y estadisticos (quimiomeétricos). Una
parte de estos métodos incluyen el llamado anali-
sis multivariado, en el que se consideran simul-
taneamente multiples variables para cada uni-
dad bajo observacion o estudio” [7]. El término
Tecnologia Analitica de Procesos (conocida como
PAT, Process Analytical Technology) describe el
conjunto de tecnologias que incluye herramien-
tas analiticas, fisicas, quimicas y matematicas
usadas para caracterizar procesos quimicos y
biologicos [24-27]. El énfasis esta en la realiza-
cion de medidas por medio de sensores durante
el desarrollo de los correspondientes procesos,
con el fin de caracterizar propiedades de interme-
diarios y productos, complementando o sustitu-
yendo la informacion proporcionada por los mé-
todos analiticos tradicionales, los cuales presen-

tan con frecuencia el inconveniente (para su apli-
cacion en procesos de planta) de la necesidad de
preparacion de muestra y lentitud para la obten-
cion de respuestas. Sin embargo, la implementa-
cion de la Tecnologia Analitica de Procesos pre-
senta dificultades; en particular, la creacién de
una normativa adecuada y la educacion del per-
sonal en las disciplinas necesarias (espectrosco-
pia, quimiometria, control de procesos) y su inte-
gracion [27].

2. Vinculacion con otras
disciplinas

La quimiometria utiliza métodos originados
en otras disciplinas, para interpretar resultados,
desarrollar modelos, y proponer mejoras en los
procesos quimicos. Se puede mencionar Estadis-
tica Multivariada, Teoria del Control, Analisis
Numérico, Investigacion de Operaciones, Anali-
sis de Series de Tiempo, y otras.

Por ejemplo, la estadistica multivariada
permite interpretar las sefales producidas por
sensores en un proceso industrial y utilizarlas
para predecir el rendimiento y la calidad de los
productos. El reconocimiento de patrones permi-
te usar las sefnales de los instrumentos para cla-
sificar automaticamente los productos de un
proceso. El analisis numérico se utiliza para pre-
decir las condiciones 6ptimas de un proceso a
través de un calculo de regresion de los datos his-
téricos de una planta. El analisis de series de
tiempo permite detectar cambios y predecir ten-
dencias [28, 29].

3. Aplicaciones
de la Quimiometria en Ingenieria
Quimica, Ingenieria de Procesos
y Quimica Analitica

Las aplicaciones incluyen: analisis en tiem-
po real de la calidad de productos; optimizacion
del rendimiento de procesos; deteccion de varia-
ciones en los parametros de procesos; prediccion
de las propiedades y rendimientos de productos
en base a los parametros de operacion. Algunos
ejemplos son: monitoreo en tiempo real de la fer-
mentacion del vino [30] y la deteccion de cambios
sutiles en la composicion de productos farma-
céuticos [31], caracterizacion fisico-quimica de
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mezclas complejas de hidrocarburos en la indus-
tria de refinacion del petréleo [32] y en petroqui-
mica [33].

Debe senalarse que la aplicacién mas am-
plia y la de mayor importancia en términos eco-
noémicos la tiene la espectroscopia de infrarrojo
cercano (NIR), debido a sus multiples aplicacio-
nes en monitoreo industrial y ambiental [27,
30-33].

4. El analisis multivariado

El Analisis Multivariado permite hacer cla-
sificaciones y realizar calculos cuantitativos y
predicciones cuando existen multiples variables
independientes (presion, temperatura, voltaje
aplicado...) y una o multiples variables depen-
dientes (calidad del producto, rendimiento...) [7].
El analisis multivariado se puede dividir en anali-
sis de patrones (ej. analisis de componentes prin-
cipales, PCA (utilizado para diagnéstico y clasifi-
cacion [8, 9]); y regresion (utilizados para cuanti-
ficacion y prediccion): Regresion de Componen-
tes Principales (PCR) [8, 9, 34]; Minimos Cuadra-
dos Parciales, PLS [18, 19, 35]. Al disminuir la di-
mensionalidad, estos métodos permiten la inter-
pretacion y representacion grafica de la informa-
cion proporcionada por los métodos instrumen-
tales de analisis quimico. La tendencia es a reali-
zar la presentacion de los resultados en forma
grafica, en tiempo real.

4.1. PLS aplicado a la prediccion
de la composicién del maiz

Laregresion de minimos cuadrados parcia-
les, en la literatura referida como PLS o PLSR, es
uno de los algoritmos mas usados en quimiome-
tria [17-20, 35]. Aunque originada en el area de la
economia [17,18] su mayor aplicaciéon esta ac-
tualmente en quimica analitica e ingenieria qui-
mica [8, 9]. La suposicion basica es que el siste-
ma o proceso estudiado depende de un numero
pequeno de “variables latentes”. Este concepto es
similar al de componentes principales. Las varia-
bles latentes son estimadas como combinaciones
lineales de las variables observadas, donde se
maximiza la covarianza entre las variables de-
pendientes (Y) y las independientes (X). Dadas
dos matrices Xy Y, PLS no solamente da un mo-
delo de regresion sino que modela también las es-
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Figura 1. Valores predichos vs. Valores
de referencia para el contenido de proteina
en maiz.

tructuras de X y Y. El modelo es llamado PLS1
cuando se tiene una sola variable independiente,
y PLS2 cuando existe mas de una variable inde-
pendiente [15-17]. Una discusion de los aspectos
practicos, ventajas, y dificultades de la aplica-
cion del modelo PLS se encuentra en [16]. Se ha
publicado una revisién en espanol [35], donde se
encuentran referencias adicionales. Los datos
del ejemplo que se muestra a continuacion fue-
ron tomados de la pagina web de Eigenvector Re-
search, Inc. [36]. Se trata de 80 muestras de
maiz, alas cuales se les midié por métodos de re-
ferencia los contenidos de humedad, aceite, pro-
teina y almidén. Espectros de infrarrojo cercano
(NIR) fueron medidos en el intervalo 1100-2498
nm, usando 700 canales. La regresiéon PLS fue
realizada por los autores utilizando el algoritmo
publicado por Geladi y Kowalski [17, 18]. Para
determinar el numero 6ptimo de variables laten-
tes (aquel que minimiza el error de prediccion) se
utilizo validacion cruzada [17, 18, 35]. Los resul-
tados mostrados en la Figura 1 y la Tabla 1 mues-
tran que las predicciones obtenidas son de preci-
sién.

5. Tendencias a futuro

Durante las préximas décadas, existe la
oportunidad y el desafio de aplicar los principios
y métodos de la quimiometria en todas las areas
de la quimica. Si bien estos métodos son utiles y
necesarios, la parte mas dificil del desafio podria

Rev. Téc. Ing. Univ. Zulia. Vol. 33, No. 2, 2010



Aplicacion de métodos matematicos y estadisticos en la industria 167

Tabla 1
Resultados del PLS en la prediccion de propiedades de muestras de maiz, a partir de datos
espectroscopicos de NIR [36]

Propiedad, intervalo y desviacion estandar (D.E)

Numero de variables

Desviacion estandar

de las muestras latentes (D.E.) de las predicciones
Humedad (% en peso); 9,38-10,94. D.E. 0,3535 25 0,0060
Aceite (% en peso); 3,105-3,787. D. E. 0,1795 25 0,0251
Proteina (% en peso); 7,654-9,592 D.E. 0,488 30 0,0617
Almidon (% en peso); 62,826-65,841 D.E. 0,7873 23 0,0907

ser educar a los quimicos e ingenieros quimicos
acerca de los principios y aplicaciones de la qui-
miometria. Por ejemplo, pueden incluirse méto-
dos quimiométricos en cursos de analisis instru-
mental, u ofrecer cursos en programas de post-
grado de ingenieria quimica, tecnologia de ali-
mentos, o ambiente. Los avances en la electroni-
cay la optica, permitiran cada vez mas disponer
de una variedad de sensores para la obtencion de
data en tiempo real. Estos avances, junto con el
uso de computadoras para el procesamiento de
datos, resultaran en un aumento de la eficiencia
de los procesos, disminucion de la contamina-
cion, y un desarrollo sustentable. Las empresas
que apliquen los métodos avanzados de diseno
experimental y analisis de datos, aumentaran su
eficiencia y competitividad. Algunas areas de
gran impacto seran el monitoreo de procesos en
las industrias de alimentos y farmacéutica, y el
monitoreo ambiental. Por consiguiente, es segu-
ro decir que el futuro de la quimiometria es pro-
misorio.
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