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Uso de SVM para deteccion de fallas
en una unidad controladora de luz LED

Jorge L. Gutiérrez Palomino, Oscar Hernandez-Uribe

Centro de Tecnologia Avanzada,
Posgrado CIATEQ A.C.,
México

jorgeluis.gutierrezpalomino@gmail .com,
oscar.hernandez@ciateq.mx

Resumen. Los algoritmos de aprendizaje automatico supervisado son cada vez
maés usados utilizados para resolver problemas de clasificacion y prediccion en la
industria automotriz. En el desarrollo de sistemas de iluminacion para el
automévil, como lo son las Unidades Controladoras de luz LED es comun
desarrollar algoritmos para la deteccion de fallas de sus propios sensores y/o
dispositivos internos; por lo que su deteccion depende de una correcta
caracterizacion del algoritmo. Por lo que el presente experimento hace uso de los
algoritmos de clasificacion maquinas de vectores de soporte y regresion logistica
para el modelado del algoritmo de deteccion de fallas del tipo circuito abierto en
una matriz LED. Dentro de los resultados obtenidos, se identifican las variables
con mayor relacion para la deteccion de la falla anteriormente mencionada, asi
como su exactitud y precision en escenarios de atenuacion de luminosidad donde
el algoritmo presenta vulnerabilidad.

Palabras clave: Aprendizaje automatico, falla circuito abierto, controlador LED.

Using SVM for Fault Detection
in a LED Light Controller Unit

Abstract. Supervised machine learning algorithms are increasingly used to solve
classification and prediction problems in the automotive industry. In the
development of automotive lighting systems, such as LED Light Controller
Units, it is common to develop algorithms for detecting faults in their own
sensors and/or internal devices; therefore, their detection depends on a correct
characterization of the algorithm. This experiment uses support vector machine
and logistic regression classification algorithms to model an open-circuit fault
detection algorithm in an LED array. The results identify the variables most
closely related to the detection of the aforementioned fault, as well as its accuracy
and precision in dimming scenarios where the algorithm exhibits vulnerability.

Keywords: Machine learning, open-circuit fault, LED controller.
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1. Introduccion

La industria automotriz esta creando sistemas eléctricos y electronicos cada vez mas
complejos, que deben cumplir con normas para garantizar su funcionamiento y la
seguridad de las personas [1]. Ademas, se esta enfocando en la eficiencia y reduccion
de costos integrando soluciones con el internet de las cosas (1oT) y la inteligencia
artificial [2]. Por ejemplo, Kumar y Jain [3] usan maquinas de vectores de soporte
(SVM), para clasificar el comportamiento de conduccién de un conductor (consumo de
combustible, patrones de frenado, estabilidad de direccidn y velocidad). Gong et al. [4]
proponen un modelo de aprendizaje profundo (DL) aplicado a la prediccion de fallas,
tales como funcionamiento anormal del motor. Abdulkareem et al. [5] presentan un
analisis usando SVM para la deteccion de fallos en los sensores de velocidad en
vehiculos. Safavi et al. [6] utilizan dos arquitecturas de DL y SVM, y Biddle y Fallah
[7] usan solo SVM, ambos se enfocan en la deteccidn, aislamiento e identificacién de
fallas en sistemas multisensores, tales como fallas erraticas en la presion de frenado y
angulo del volante. Kaplan et al. [8] muestra un modelo DL de diagndstico de fallas en
motores de induccidn, tales como cortocircuito y circuito abierto.

En Meéxico, Continental Automotive cuenta con 21 locaciones de las cuales 3 son
centros de desarrollo especializados en el disefio de productos electronicos para el
automévil [9]. Dentro de su portafolio de productos cuenta con unidades controladoras
de luz LED, la cuales son capaces de controlar tiras de LED con voltajes de hasta 75V
[10]. La tecnologia LED ha tenido gran aceptacién en la industria automotriz,
brindando mayor confiabilidad y un menor consumo de energia [11]. Sin embargo, los
LED son dispositivos semiconductores de union tipo p-n, donde sus propiedades
eléctricas y Opticas dependen de la temperatura, por lo que solo el 30% de la energia
sirve para emitir luz [12], ocasionando una degradacién eventual en su vida Gtil y en el
rendimiento de iluminacién. Para evitarlo y poder generar un funcionamiento estable
son necesarias técnicas para el manejo de temperatura [13]. Por loa anterior, se han
impulsado soluciones desde distintas perspectivas, tales como el uso de disipadores de
calor metalicos y materiales térmicos en el PCB [14,15]. Desde la perspectiva de
software como area de investigacion, algunos métodos comunes de atenuacion son
utilizados tales como TRIAC, PWM, PAM y control de corriente [16]. En este articulo,
PWM vy control de corriente son utilizados haciendo uso de SVM vy regresion logistica
para la deteccidn de fallas en una unidad controladora de luz LED.

2. Metodologia

La propuesta incluye el uso de algoritmos de clasificacion SVM y regresion
logistica, para caracterizar de manera efectiva la deteccion de fallas del tipo circuito
abierto en una matriz LED conectada a un sistema embebido llamado unidad
controladora de luz LED (UCLED). El proceso de entrenamiento y validacion se realiz6
utilizando una técnica de validacion cruzada, que consistié dividir el conjunto de datos
(DS) en dos partes. Para ambos algoritmos un 80% de las muestras se usaron para
entrenar el modelo y el restante se reservé para validarlo. La Figura 1, describe el
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SISTEMA MINIMO UCLED s
e ____— Controlador Boost
"/ Sefiales de control
S Matriz LED
i Voltaje de bat
Bateria del e —> Microcontrolador «<—__ Voltaje de salida de
automovil “~_ (Rohminfo.Vin) Informacién de  controlador Boost
R e enrada  (Rohminfo.Vpin)
\ Sefiales de control N\ Vo“?Je directo
S0 (Rohminfo.pwm \ (;e ;onl.rcéla(\ilor Buik
\ Rohminfo.current) \ v (Rohminfo.Vansn)
L T Controlador Buck
Fisri LT ‘ ontrolador Bucl -
li o Fuente de alimentacion a 5V 7 Sensor temperatura interna
3"::; I:]cam" " (Rohminfo.Vsvexty ————— (Rohminfo.Thermal)
Fig. 1. Sistema minimo de la unidad controladora LED.
Tabla 1. Conjuntos de datos y variables.
1D Cantidad LEDs Corriente mA PWM %
1 150 5
7 750 100
12 1500 100

sistema minimo de UCLED, esta se compone de los siguientes elementos: Bateria del
automovil; Fuente de alimentacién externa de 5 voltios para el controlador Buck;
microcontrolador para enviar y recibir informacion de los controladores; controlador
Boost para regular el voltaje de entrada del controlador Buck; controlador Buck,
controlador regulador de corriente y PWM de la matriz LED; y la matriz LED, que es
la salida.

El controlador Buck a utilizar es el BD18398RUV-M con su circuito de aplicacion
tipico [17]. EI microcontrolador de la UCLED envia parametros de corriente y PWM,
recibira informacién de voltajes y temperatura por parte del controlador Buck. Con esta
informacién se caracterizo el detector de fallas del tipo circuito abierto en la matriz
LED, usando SVM y regresion logistica. Programando esto en Python, empleando las
bibliotecas de Pandas, Numpy y Scikit-learn, y manejando el DS en formato CSV. Los
DS utilizados fueron obtenidos mediante el uso de la herramienta daqIDEA [18]. La
respuesta esperada a la salida es verdadero o falso si hay o no una falla del tipo circuito
abierto en la matriz LED. En las pruebas se utilizaron 17 DS, induciendo una falla del
tipo circuito abierto en la matriz LED, reportamos los resultados de 3 DS. Los DS
fueron creados acorde a las siguientes caracteristicas: modulacion PWM, nimero de
leds utilizados y corriente en el controlador Buck.

La Tabla 1 muestra datos cuantitativos de los DS. Cada DS cuenta con alrededor de
500 a 1000 muestras. Las variables de entrada almacenadas en los DS son las
siguientes: Rohminfo.current, valor de corriente en el controlador Buck (mA);
RohmlInfo.pwm, valor de PWM en el controlador Buck (%); Rohminfo. Thermal, valor
de temperatura interna del controlador Buck (°C); RohmlInfo.V5vext, valor de voltaje
externo medido por el controlador Buck (mV); Rohminfo.Vin, valor de voltaje de
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1 -0.005 -0.047 -0.05
-0.005 1 0.062 0.059
-0.047 0.062 1 0.95

-0.05 0.059 0.95 1

Rohminfo.Vin Rohminfo.Vpin Rohminfo.Vsnsnl Open

Fig. 2. Correlacion de variables de DS.

Tabla 2. Resultados exactitud y precision.

Algoritmo Configuracion Exactitud Precision
SVM 1 led, 150 mA, 5% PWM 0.9889 0.9829
SVM 7 leds, 150 mA, 5% PWM 0.9893 0.9736
SVM 12 leds, 150 mA, 5% PWM 0.9811 0.9898
ReglLog 1 led, 150 mA, 5% PWM 0.9981 0.9971
RegLog 7 leds, 150 mA, 5% PWM 0.9936 0.9844
RegLog 12 leds, 150 mA, 5% PWM 0.9641 0.9144
11ed, 150 mA, 5% PWM 7 leds, 150 mA 5% PWM 12 leds, 150 mA, 5% PWM

[Actual [Actual [Actual

Negativo] 194 Negativo] Negativo] 309 20
[Actual [Actual [Actual

Positivo] 344 Positivo] Positivo] 201

[Prediccion  [Prediccion [Prediccion  [Prediccion [Prediccion  [Prediccion
Negativo] Positivo] Negativo] Positivo] Negativo] Positivo]

Fig. 3. Matrices de confusidn.

bateria medido por el controlador Buck (mV); Rohminfo.Vpin, valor de voltaje de
salida del controlador Boost (mV); Rohminfo.Vsnsnl, valor de voltaje consumido por
la matriz LED (mV).

Las variables de salida almacenadas en los DS son las siguientes: Voltage _diff _out,
valor de diferencia de voltaje entre Rohmlinfo.Vpin y Rohminfo.Vsnsnl; OL_Detect,
variable que contiene valor verdadero o falso para la deteccion de falla del tipo circuito
abierto en la matriz LED. Finalmente, se obtienen las métricas de exactitud, precision
y matriz de confusion para la evaluacion del modelo.

3. Resultados y conclusiones

Mediante el uso de correlaciones, se observa que las variables relacionadas a la
variable de salida son: RohmlInfo.Vsnsnl y Rohminfo.VVpin como se muestra en la
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figura 2. Dado que la variable Rohminfo.Vpin tiene un coeficiente no tan cercano a 1,
se decide no utilizarla para el entrenamiento de los modelos. Por lo tanto, la variable
“x” para el entrenamiento es Rohmlinfo.Vsnsnl, y la variable “y” es OL_Detect. Los
resultados obtenidos de exactitud y precisién son mostrados en la tabla 2; mientras que
las matrices de confusion son mostradas en la figura 3.

Como conclusion, se deduce que la variable Rohminfo.Vsnsnl es mas que suficiente
para crear una estrategia en base a voltajes para la deteccion de fallas de circuito abierto
en la matriz LED. Al haber una falla, el valor de RohmlInfo.Vsnsnl tiende a acercarse
al valor de Rohminfo.Vpin, por lo que un valor de umbral finamente ajustado entre
ambos valores permite una correcta deteccion de la falla. Esta solucion por software
podria minimizar gastos en el uso de dispositivos mas complejos para realizar la
misma funcion.
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Perfeccionamientos en estrategias de marketing
utilizando inteligencia artificial
para un creador de contenido

Blanca Cecilia Lopez-Ramirez, Mariana Rojas Delgado,
José Luis Camargo Ordufio, Baltazar Garcia Alcocer

Tecnoldgico Nacional de Mexico/l. T. Roque, Celaya, Guanajuato,
México

{blanca.lr, jose.co, mariana.rd, 120980600}@roque.tecnm.mx

Resumen. Actualmente el posicionamiento de marca, juega un papel
fundamental dentro de las estrategias de negocios ya que esta representa el lugar
que se ocupa en la mente del consumidor, obteniendo asi la diferencia entre sus
competidores. El uso de estrategias de posicionamiento, representa un papel
clave para las organizaciones, las cuales han optado por el uso en conjunto de
técnicas tradicionales de marketing, asi como el de herramientas de Inteligencia
Artificial (1A) que tienen un impacto significativo, ofrecen ventajas y mejoras en
diversas facetas del marketing digital, estas aplicaciones, no solo permiten
mejorar la eficiencia y la efectividad de las estrategias de marketing, también
ofrecen nuevas posibilidades para entender e interactuar con los clientes. Se
presenta el caso de uso enfocado al benchmarking para un creador de contenido
para su marca personal, a través de un diagnostico realizado con preguntas
estratégicas elaboradas con el acompafiamiento de herramientas de 1A y con la
adopcion de la estrategia propuesta, se lograron identificar las necesidades
latentes para la marca personal, asi como la deteccion de necesidades de cambio
de contenido y calidad, lo cual implicd una mejor respuesta del mercado meta
teniendo como resultados un nuevo nimero de suscriptores, asi como una mayor
permanencia.

Palabras clave: Gestion de marca, tecnologias digitales, grafos, branding.

Refinements in Marketing Strategies
Using Artificial Intelligence for a Content Creator

Abstract. Brand positioning currently plays a fundamental role in business
strategies, as it represents the place a brand occupies in the consumer's mind, thus
differentiating it from its competitors. The use of positioning strategies is key for
organizations, which have opted for a combination of traditional marketing
techniques and Atrtificial Intelligence (Al) tools. These tools have a significant
impact, offering advantages and improvements in various facets of digital
marketing. These applications not only improve the efficiency and effectiveness
of marketing strategies but also offer new possibilities for understanding and
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interacting with customers. This paper presents a benchmarking case study for a
content creator's personal brand. Through a diagnostic process using strategic
questions developed with the support of Al tools, and with the adoption of the
proposed strategy, latent needs for the personal brand were identified, as well as
the need for changes in content and quality. This resulted in a better response
from the target market, leading to a new number of subscribers and increased
engagement.

Keywords: Brand management, digital technologies, graphs, branding.

1. Introduccion

Desde los inicios del marketing, las empresas comenzaron a reconocer la
importancia de entender y las satisfacer las necesidades y deseos de los consumidores
para pro-mover sus productos. Hoy en dia es importante superponer la Inteligencia
Artificial en los diferentes procesos del marketing. Un problema para las Micro,
Pequefias y Medianas Empresas (MiPyMES), marcas personales e instituciones, es que
la cultura del uso de estrategias de marketing para posicionar sus marcas, no existe
como prioridad [1]. El marketing bien elaborado concede la colocacion de un producto
0 servicio y asegura la escalabilidad de su Mercado en un futuro [2]. Por ello, la
importancia de estrategias adaptadas que aseguren resultados favorables.

La participacién del IA en el marketing ha experimentado un crecimiento
exponencial permitiendo construir una marca, incrementar las ventas y ganar
nuevos mercados.

La digitalizacién fue el empuje para las MiPyMES en México antes y durante la
pandemia. Ramos en el 2021 [3], en su nota menciona que el 81% de los propietarios
prefieren vender en linea y que la digitalizacion es un camino crucial en el entorno
cambiante de hoy en dia. Una empresa que no cuenta con procesos robustos, y no
invierte en marketing disminuyen la esperanza de vida [4]. En contraste, grandes
empresas como Starbucks®, ha utilizado diferentes estrategias de marketing con el fin
de crear una marca sélida para incrementar su volumen de ventas, y con el uso de
branding lograr la consistencia de la marca, la comunicacion social, programas de
lealtad, tecnologia, marketing experiencial e innovacion del producto [5].

De lo anterior que, aunque existen etapas o procesos estratégicos de marketing
tradicional [6], la razdn de implementar una metodologia para marketing digital con el
uso de herramientas con inteligencia artificial en cada una de las diferentes etapas,
propiciaré el impacto de los resultados significativos, que va desde obtener la marca del
cliente hasta la evaluacion de los resultados de la estrategia implementada.

2. Materiales y métodos

Las fases que fueron propuestas en el caso de estudio de una marca personal
conocido como creador de contenido se muestran en el esquema de la Figura 1. Por lo
tanto, la fase de diagndstico se llevé a cabo con el desarrollo de la entrevista, que fue
materializada con el modelo predictivo de lenguaje generativo (chat-gpt v 3.5);
Considerando las etapas del diagnéstico de la empresa, el analisis del entorno, la
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Fase 1. Diagnostico Fase 2.|Desarrollo

g Personalidad de Marca
Entrevista
Establecimiento de OKRs
Diagnéstico de la Empresa

I Disefio de Estrategia de Contenido |

Plan de Contenido

Anadlisis del Entorno

Definicion de la Audiencia

Establecer Presencia en Redes Sociales

: <

Definicion del Posicionamiento

Monitoreo y Evaluacion [ Networking y Colaboraciones

I

Fig. 1. Fases y etapas que fueron propuestas en el caso de estudio de un creador de contenido.

definicion de la audiencia, asi como la definicion del posicionamiento. La herramienta
inteligente sugiri6 una encuesta clasificada en 6 secciones, con el prop6sito de estudiar
la estrategia personal, la comunicacion, las colaboraciones y networking, el desarrollo
profesional y la interaccion con la audiencia.

Por otro lado, en la fase 2 se observo que la personalidad de la marca fue propuesta
en la construccién del brandring con la intension de crear una imagen que pueda
impactar en los clientes.

Posteriormente, se fijaron Objetivos y Resultados Clave (OKR’s por sus siglas en
inglés), que son: a) cantidad de suscriptores por mes, b) tiempo promedio de
permanencia, ¢) namero de suscriptores nuevos y, d) cantidad de vistas del video
completo, éstos aplicados a cada uno de los medios de comunicacion, YouTube, Tiktok,
Instagram y Facebook. En esta etapa se obtuvo el logo, la marca, la estrategia de
mercado, el estado del arte y, la definicion de los medios de difusion.

Los nimeros de colaboraciones confirmadas, el alcance ampliado, la participacion
en grupos/comunidades y el feedback de colaboradores son indicadores clave de la
etapa de colaboracion y networking. El monitoreo de los OKR’s se disefid con la
finalidad de identificar oportunidades de mejora en el momento y plantear acciones
inmediatas, de tal manera que se registré diariamente, sin embargo, el resultado final
del indicador se cierra cada mes.

3. Resultados

Entre las preguntas de mayor impacto dentro de la entrevista son:

a) ¢Como aprovechas las colaboraciones y el networking para fortalecer tu marca
personal?, b) ¢Qué plataformas digitales prefieres para promover tu marca personal y
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Fig. 2. Comportamiento de 3 OKR’s.

por qué?, ¢) (Cémo fomentas la interaccién y participacion de la audiencia en los
contenidos?, d) ¢Has recibido feedback directo de tu audiencia y cémo lo gestionas?

El bechmarking del creador de contenido para su marca personal enfocado a
videojuegos, méas especificamente en shooters, fue propuesta por el cliente y se
denomina T3nNgu y, cuyo proposito es, que la identificacién del logo llegue a provocar
el branding en el espectador o suscriptor. En cuanto al establecimiento de contenido,
las metas con enfoque principal para Tiktok se presentan en la Figura 2.

Derivado de la evaluacién del mercado se obtuvieron resultados deseables, se
adquirio el aprendizaje de los gustos de los seguidores, uso de las herramientas de 1A,
y se identifico la necesidad de cambiar el contenido y la calidad. Ademas, se visualizd
una mejor respuesta en comparacién con los videos anteriormente publicados, aunque
el tiempo del video en promedio, era el mismo (9 s). Los videos publicados por trimestre
(escala logaritmica base 10, en el eje Y) se muestran en la Figura 2, donde se cuenta
con suscriptores nuevos en todas las visitas, y la linea punteada marca el
comportamiento de la vista completa de los videos.

4. Conclusiones y trabajo a futuro

Para el caso estudiado, en promedio la retencion de los suscriptores aument6 y se
habra de reducir el contenido a menor cantidad de tiempo. Con respecto a la
metodologia, la herramienta de |A sugiere recomendaciones para alcanzar un mayor
nimero de seguidores como son: encuestas y desafios para retener la atencién del
suscriptor. Ademas, dependiendo de la marca o de la empresa la metodologia es
adaptable a las necesidades.
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Resumen. Dada la creciente demanda del consumo de agua, la escasez de este
recurso, y el aumento de las aguas residuales generadas por la actividad humana,
se han realizado esfuerzos para optimizar, mejorar y proponer tratamientos de
aguas residuales alternativos, entre los cuales se encuentra la fotocatalisis
heterogénea, un proceso de oxidacion avanzado. Varios estudios se han llevado
a cabo en un esfuerzo por lograr su implementacion a gran escala, sin embargo,
el analisis de la eficiencia del proceso es complejo, ya que en el proceso de
tratamiento de aguas residuales intervienen diversos factores que resultan
complejos de modelar, predecir y/o controlar, y se requiere la realizacion de un
gran numero de experimentos. Este articulo propone la implementacion de
modelos de inteligencia artificial para la predicciéon de la tasa de degradacion
fotocatalitica (informacidn relevante para el estudio de la eficiencia del proceso)
haciendo uso de TiO2 como catalizador, realizando una comparativa entre un
modelo de redes neuronales artificiales y uno de bosques aleatorios.

Palabras clave: Inteligencia artificial, fotocatalisis  heterogénea,
aprendizaje automatico.

Prediction of the Degradation Rate of a Heterogeneous
Photocatalysis Process: Comparison between an
Artificial Neural Network and a Random Forest Model

Abstract. Given the growing demand for water consumption, the scarcity of this
resource, and the increase in wastewater generated by human activity, efforts
have been made to optimize, improve, and propose alternative wastewater
treatments, including heterogeneous photocatalysis, an advanced oxidation
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process. Several studies have been conducted in an effort to achieve its large-
scale implementation; however, analyzing the efficiency of the process is
complex, since the wastewater treatment process involves various factors that are
difficult to model, predict, and/or control, and requires a large number of
experiments. This article proposes the implementation of artificial intelligence
models to predict the photocatalytic degradation rate (relevant information for
studying the efficiency of the process) using TiO2 as a catalyst, comparing an
artificial neural network model with a random forest model.

Keywords: Atrtificial intelligence, heterogeneous photocatalysis, machine
learning.

1. Introduccion

El aumento del consumo del recurso hidrico para las diferentes actividades humanas
representa una mayor generacion de aguas residuales, por lo que el impacto ambiental
no solo se ve reflejado en la sobre-extraccion de los mantos acuiferos, sino también en
la contaminacion de los ecosistemas debido a los contaminantes vertidos en las
corrientes naturales [1]. Es por lo anterior que existen procesos de tratamiento de estas
aguas contaminadas, con el fin de reutilizarlas y reducir el impacto ambiental.
Representan un riesgo para el medioambiente y la salud la presencia de contaminantes
orgénicos en aguas residuales, muchos de los cuales son dificiles de remover o eliminar
mediante métodos convencionales de tratamiento o procesos de degradacion natural.
La degradacion por fotocatélisis es una alternativa que ha mostrado poseer un gran
potencial en la degradacién de estos compuestos, llegando incluso a lograr su completa
mineralizacion [2]. El didxido de titanio (TiO2) como fotocatalizador, es uno de los
Oxidos metdlicos ampliamente estudiados por su actividad fotocatalitica y sus
propiedades, ademas de tratarse de un compuesto estable y de barata adquisicion [3],
sin embargo, su implementacién en procesos de fotocatalisis heterogénea presenta
varios retos para su implementacion a gran escala, entre los cuales se encuentran el
estudio de la cinética de degradacion y la aplicabilidad para la degradacion de diversos
contaminantes [4].

El conocimiento sobre las velocidades de reaccion bajo determinadas condiciones es
esencial para la optimizacion del proceso, las cuales son analizadas mediante
nUMerosos ensayos experimentales, sin embargo, pardmetros que pueden ser éptimos
para un determinado tipo de contaminante no son los mismos para otro. Son diversos
los factores que impactan en el desempefio de este proceso, como lo son la
concentracién y tipo de contaminante, la concentracién del catalizador, el pH, la fuente
de luz, entre otros. Los modelos de inteligencia artificial (1A) se han implementado en
diferentes ambitos de los procesos de tratamientos de aguas residuales, para abordar
tareas de optimizacién, prediccion, control y modelado de aguas residuales [5]. Como
una subcategoria de estos modelos, se han desarrollado algoritmos de aprendizaje
automatico con la capacidad de encontrar patrones presentes en los datos y adaptarse al
comportamiento no lineal, por ejemplo, de la degradacion de contaminantes, realizando
esta prediccion con base en los parametros que intervienen en el proceso. En la
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Tabla 1. Consideraciones para la seleccion de los datos.

Debido a que las variaciones fisicas del
disefio en comparacién con otros son

Tipo de reactor Reactor Batch menores debido a su sencillez, reduciendo
sesgos que estas puedan tener en el modelo.
Debido a su accesibilidad, bajo costo y por
Tipo de fotocatalizador TiO2 ser uno de los més utilizados y estudiados
debido a sus propiedades fisicoquimicas.
, Tipo de luz: Tipo de fotocatalizador:
Otros parametros uv Nanoparticulas TiO2 — P25 en suspension

Tabla 2. Estructura de la BD.

Columnas Rango Unidad
Nombre del contaminante - -
Intensidad de la luz 0.176 - 75 mw/cm?
Temperatura 20-60 °C
Concentracion del contaminante 0.13 —342.47 mg/L
Concentracion del catalizador 0.001-75 g/L
pH inicial 2-11 -
pKa &cido -3-15.96 -
pKa bésico -1.99 -9.27 -
Longitud de onda 172 - 400 nm
Potencia de la lampara 6 - 1500 W

degradacion mediante fotocatalisis heterogénea, resulta complejo modelar y predecir el
comportamiento y eficiencia del proceso, donde ademas es requerida para su analisis la
realizacién de un gran nimero de experimentos, donde se evalla el impacto de las
variables que intervienen en él.

Por lo anterior, se presentan en este articulo los resultados de 2 propuesta de modelo
de aprendizaje automatico, utilizando redes neuronales artificiales (RNA) y bosques
aleatorios (BA), para la prediccion de la tasa de degradacion de contaminantes bajo
determinados parametros experimentales.

2. Metodologia

Una vez identificados y delimitados los parametros que impactan en la eficiencia del
proceso, se procedid con la adquisicion de los datos que conforman la base de datos, la
cual fue utilizada para el entrenamiento y validacion de los modelos de aprendizaje
automatico. La informacion fue extraida de los resultados experimentales reportados
en la literatura, articulos cientificos especializados.

En la seleccion de los articulos se consideraron aquellos que cumplian con los
aspectos en la metodologia de la experimentacién descritos en la Tabla 1, con el fin de
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Tabla 3. Andlisis exploratorio de los datos.

Parametro Correlacion  Significancia estadistica R?  F-Statistic
Temperatura 0.383 1.240 x1014
Intensidad luz UV 0.375 5.650 x10%
pKa 4cido 0.140 4,587 x10*
Longitud de onda 0.006 3.467 x1073 03 3.9x 102
pH 0.040 4.098 x10%3
Concentracion de catalizador -0.096 1.106 x10°%?
pKa bésico -0.041 1.543 x10°%
Concentracion contaminante -0.095 7.340 x10°%

reducir la variabilidad de los resultados experimentales por este factor. Se detalla en la
Tabla 2 la estructura de la base de datos (BD), la cual se conforma de 375 resultados
experimentales reportados en 25 articulos de estudio de degradacion por fotocatalisis
heterogénea. El codigo necesario fue escrito en lenguaje Python, y ejecutado en el
entorno de desarrollo de Google colaboratory, del cual se detallara su implementacion
en las siguientes secciones.

3. Analisis exploratorio de los datos

En esta etapa se calcularon las siguientes medidas estadisticas, para entender la
relacién de los datos que conforman la BD, mediante las librerias de pandas vy
statsmodels, los resultados obtenidos se resumen en la Tabla 3. Se obtuvo la
correlacion de las variables independientes con respecto a la tasa de degradacion,
encontrando que estas presentaban intensidades nulas.

Un algoritmo basado en métodos lineales solo lograria explicar el 30% (R?) de la
variable dependiente, por lo que se decide hacer uso de modelos con la capacidad de
adaptarse a la relacion no lineal entre las variables, como lo son las redes neuronales y
los bosques aleatorios.

Se confirma con la prueba de hip6tesis F-statistic que existe alguna relacién entre
las variables independientes y la dependiente, y con base en los resultados de la
significancia estadistica, se identificaron las variables con impacto en la variable a
predecir (aquellas con un valor < 0.05). Se omiten para el entrenamiento del modelo las
variables pKa bésico, potencia de la lampara y temperatura, en el modelo. pKa bésico
no cumplié con el criterio anterior (significancia estadistica).

Se identificd que la correlacion entre las variables intensidad de la luz y potencia de
la ldAmpara es alta (correlacién = 0.88), se optd por eliminar la variable potencia de
lampara, ya que se tienen mas registros que reportan la intensidad de la luz, y esta es
dependiente de la potencia y distancia de la fuente de luz. Se reporta en la literatura que
experimentalmente la variacion de la temperatura no es un factor que impacte
significativamente la eficiencia del proceso, pero se destaca que el proceso de
degradacion por fotocatalisis solo ocurre entre losy 20 y 80 °C [4].
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Tabla 4. Delimitacion de pardmetros para el entrenamiento del modelo.

¢ Tipo de contaminante (Molecular
Fingerprints)
e Concentracion de contaminante

Entrada * PKadcido Salida Tasa de
e Concentracion de fotocatalizador degradacion
e pH inicial
e Intensidad de luz UV
e Longitud de onda de la fuente de luz
RNA
Estandarizacion de los datos
Ambos modelos
(MF) Molecular Fingerprint*
= * Librerias Python: rdkit
Preprocesamiento AllChem.GetMorganFinger
de los datos printAsBitVect

- ’ = s i Optimizacion RNA

i Desarrollo del V' - Nomero de capas

I ot 0 ; N?mgroﬂe njurona:

P— y g avzmsion oy
LEVEHERE] I ¥:2topping
1 Evaluacién cruzada Optimizacion BA
A I+ Nomero de arboles
s G i i 4 -

Obtencidn del Evaluacion mediante
mejor modelo validacion cruzada

Fig. 1. Metodologia para el desarrollo del modelo

4. Desarrollo de modelo

La metodologia implementada se resume en la Figura 1, los parametros considerados
para el entrenamiento del modelo se listan en la Tabla 4.

Para que ambos modelos pudieran reconocer al tipo de contaminante, no como un
dato categorico, si no con informacion interpretable de su estructura quimica, se obtiene
del SMILE (por sus siglas en inglés Simplified Molecular Input Line Entry
Specification) el vector binario Molecular Fingerprint de cada uno de los compuestos
que conforman la BD.

Para el modelo de RNA fue necesario la estandarizacién de los datos para un
adecuado proceso de entrenamiento, en el modelo de BA no es necesaria la
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Tabla 5. Resultados de desempefio de ambos modelos.

RNA BA

e NUmero de capas =7
e Numero de neuronas = 50 -
250 e NUmero de arboles =
e Funcion de activacion = RelLu 737
e Optimizador = Adam
e Tasa aprendizaje = 0.00094

Configuracién

R? 0.79 081
MSE 0.063 0.052
MAE 0.17 0.15
Tiempo de prediccion 0.1733 0.2023
(o) ' '
Tiempo de

entrenamiento (s) ** 9.532 4.978

*Tiempo promedio de 9 predicciones (ejecutado 6 veces)
**Tiempo promedio de entrenamiento (Validacion cruzada 5 segmentos)

implementacion de esta técnica. Los modelos se implementaron de las librerias
scikit learn (BA)y Keras (RNA).

Los modelos de machine learning generalmente requieren de un proceso de
optimizacién de hiperpardmetros para ubicar la configuracién con el mejor desempefio
de prediccion, entre las técnicas de bdsqueda mas populares se encuentran la blsqueda
de cuadricula, la aleatoria y la bayesiana. Para el modelo de RNA se encontrd que no
era viable realizar una bulsqueda exhaustiva (bUsqueda de cuadricula) para un
determinado rango de condiciones, debido a los altos tiempos de procesamiento
requeridos, asi se decide implementar la optimizacién bayesiana en ambos modelos,
permitiendo encontrar una opcion con desempefio destacable.

Se optimiza el nimero de &rboles en BA 'y el nimero de capas y neuronas en la RNA
(mediante la libreria scikit-optimize BayesSearchCV), se realizan ademas
pruebas de early stopping y dropout en este modelo. La evaluacién se realizé por
validacion cruzada (5 segmentos), durante el proceso de optimizacion, y para la
evaluacion del desempefio de prediccién de los modelos, con el fin de reducir al minimo
el sesgo relativo a la division del conjunto de datos.

5. Resultados

Se presenta en la Tabla 5 la comparativa del desempefio de los mejores modelos
obtenidos. Considerando los resultados, se observa que BA tiene una pequefia ventaja
sobre la prediccion en comparacion con la RNA, sobre los tiempos, se observa que
RNA tarda menos en realizar predicciones con nuevos datos, en comparacion de BA,
respecto al tiempo de entrenamiento, la RNA tarda significativamente méas que BA. En
la préactica, el tiempo de entrenamiento también impacta en el tiempo de blsqueda de
los mejores hiperparametros, ademas, la basqueda en el modelo de RNA es mas amplia
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que BA (ya que hay un mayor nimero de combinaciones posibles), se observo que la
optimizacion de RNA tardo significativamente mas que BA.

6. Conclusiones

El analisis y desarrollo propuesto de los modelos que presentaron el mejor
desempefio permitié obtener una prediccion de la tasa de degradacion alrededor del
80% con 7 variables, adaptandose al comportamiento no lineal de las variables con
respecto a la variable dependiente.

El trabajo se abordd desde 3 perspectivas: la optimizaciéon del desempefio del
modelo, el contenido de la base de datos y la seleccion de los parametros relevantes que
intervienen en el proceso.

En la optimizacion del desempefio del modelo se busca implementar las
herramientas necesarias que permitan que el algoritmo se adapte al patrén de
comportamiento de los datos. Se debe buscar que el contenido de la base de datos
proporcione la informacion suficiente y de calidad para distinguir en ella el patrén de
comportamiento de estudio.

Por ultimo, se deben considerar todas las variables involucradas en el proceso de
estudio necesarias para la caracterizacion de su comportamiento (todas aquellas que
impactan en la variable a predecir). Bajo esta perspectiva se han logrado los resultados
obtenidos. La prediccion obtenida hasta el momento puede presentar mejoras para
disminuir el error de prediccion si se afiaden datos a la BD, si se considerando la
existencia de un posible sesgo por la poca presencia de resultados experimentales
expuestos a una variacion limitada de las variables de experimentacion de cada
contaminante. Una BD de calidad es de suma importancia para un adecuado
entrenamiento de los modelos de aprendizaje automatico, esta no solo se limita a que
los datos en ella sean fidedignos, sino que exista en ella informacién suficiente para
identificar patrones adecuadamente. Si bien fue un reto encontrar articulos que
reportaran la informacion requerida, por lo que aumentar la BD requiere la inversion
de un tiempo considerable, el trabajo tiene el potencial se asentar las bases y
consideraciones de metodologia para la adquisicién de datos experimentales en
laboratorio para la generacién e implementacion de modelos con aplicaciones similares
al presentado.
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