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Resumen: En el presente trabajo se analiza un novedoso procedimiento de selecciéon de las
longitudes de onda que contienen la informacién mas relevante para la estimacion de aceite y
humedad en aceitunas intactas. Para ello se partié de espectros NIR completos con 700
variables, en los que se analiz6 el efecto de los pre-tratamientos clasicos. Los resultados
pusieron de manifiesto que estos pre-tratamientos pueden tener un efecto negativo, pues
llegan a eliminar informacién espectral relacionada con los contenidos de aceite y agua.
Ademas, los datos crudos, no tratados, ofrecieron estimaciones adecuadas. Este resultado es
de gran relevancia a la hora de la simplificacion de los modelos de estimacion, pues promueve
el uso individual de longitudes de onda, en contraposicion a los pre-tratamientos clasicos, que
requieren normalmente el espectro completo para realizar la correccion. A continuacion se
llevé a cabo una seleccion jerarquica de longitudes de onda aplicando un criterio basado en la
covarianza entre variables y en la ortogonalizacion de los espectros respecto de la variable que
se va seleccionando, método CovSel. Esta ortogonalizacién optimiza la seleccion, ya que los
espectros NIR se caracterizan por la altisima correlaciéon entre las longitudes de onda
contiguas. La identificacion de un nimero reducido de longitudes de onda permite avanzar en
el desarrollo de dispositivos multiespectrales, sencillos y portatiles, como camaras, que
podrian ser utilizados tanto en campo, como en ambientes industriales y de laboratorio.
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1. Introduccion

El conocimiento del contenido de aceite y agua de las aceitunas es fundamental para el
manejo del cultivo, la decisién del momento de cosecha y el ajuste de las maquinas que
intervienen en el proceso de extraccion de aceite.

La espectroscopia en el infrarrojo cercano (NIR) ha demostrado su capacidad para
determinar el contenido de aceite y agua de las aceitunas intactas [1, 2, 3]. Sin embargo, la
simplificacién de los procedimientos y de los equipos es de gran interés para el sector oleicola.

El analisis de los datos espectrales NIR generalmente involucra el manejo de cientos de
variables que estan altamente correlacionadas. Ademas, la necesidad de un preprocesamiento
espectral previo al desarrollo de modelos de regresion aumenta los requisitos computacionales.

El presente trabajo recoge los principales resultados de un estudio sobre la viabilidad de
estimar el contenido de aceite y agua mediante métodos computacionales mas simples
enfocados en algunas longitudes de onda en lugar de todo el espectro desarrollado por
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Hernandez-Sanchez y Gémez-del-Campo [4]. La identificacion de las longitudes de onda de
interés se realizd mediante el método propuesto por Roger et al. [5] de seleccion de variables
denominado CovSel (Covariance Selection).

2. Materiales y métodos

Se utilizaron aceitunas de la variedad Arbequina obtenidas en diferentes plantaciones,
diferentes alturas dentro del arbol y diferentes orientaciones de las lineas de cultivo para
incrementar la variabilidad del estado de madurez y, en consecuencia, del contenido de aceite y
agua, y, con ello, la variabilidad en los datos espectrales.

El conjunto completo comprendié un total de 95 muestras, con alrededor de cien aceitunas
en cada muestra. Las muestras se dividieron aleatoriamente en dos conjuntos: conjunto de
calibracion con 80 muestras para el desarrollo del modelo; y test set con 15 muestras para
validacion externa.

La humedad se determind gravimétricamente y se expres6é como porcentaje del peso fresco.
El contenido de aceite se midi6 a partir de frutos de oliva secos utilizando un NMR Minispec
NMS100 (Bruker Optik GmbH).

Los espectros NIR se obtuvieron con un equipo FOSS NIRSystems 5000 en el rango de 1100-
2500 nm a una resoluciéon de 2 nm (total de 700 longitudes de onda) en modo de reflectancia,
luego se transformaron en valores de absorbancia como log (1/R).

Se evaluaron diferentes técnicas de preprocesamiento espectral, incluido el no tratamiento
previo de los datos. Se aplicaron las técnicas mas comunes, como MSC, algoritmo de suavizado y
derivacion SavGol con ventana de 21 longitudes de onda, polinomio de tercer grado y primera
derivada (SavGol21_3_1); SavGol con ventana de 21 longitudes de onda, polinomio de tercer
grado y segunda derivada (SavGol21_3_2), SNV y DT. Para combinar la reduccion de los efectos
multiplicativos y aditivos debidos a la dispersion, SavGol21_3_2 con SNV; y DT con SNV también
se aplicaron.

La seleccion de la longitud de onda se llevé a cabo de acuerdo con la metodologia explicada
por Roger et al. [5]. Se definieron tres enfoques: a) seleccion de longitudes de onda independientes
para cada modelo de estimacién (aceite y humedad); b) seleccién de longitudes de onda para
modelo que estime ambos parametros a la vez; c) Seleccion de indices de longitudes de onda
comunes para modelos independientes.

Para el primer enfoque, CovSel se ejecutd en los espectros NIR sin tratamiento previo (matriz
X) y los vectores de contenido de aceite (base hiimeda) y el vector de contenido de agua (base
hiimeda) independientemente, con un limite de 15 pasos. Esto produjo una selecciéon de 15
longitudes de onda ordenadas. Las variables se introdujeron paso a paso en los modelos de
minimos cuadrados clasicos. Se construyeron hasta 15 modelos con un numero creciente de
variables en el orden previamente obtenido (desde una variable hasta 15). La validacién cruzada
produjo una curva de SEC y una curva de SECV que guid la eleccién del modelo final.

Para el segundo enfoque, CovSel se ejecutd en la matriz X y la matriz Y con el contenido de
aceite y de agua, con un limite de 15 pasos. Esto produjo una seleccién de 15 longitudes de onda
ordenadas también. CovSel se ejecuté una segunda vez para cada parametro de forma
independiente para producir tres clasificaciones de las 15 variables seleccionadas. Andlogamente,
se calcularon series de 15 modelos de regresion por minimos cuadrados, una serie para cada
respuesta. Los modelos éptimos fueron elegidos estudiando la evolucién de la SECV.

Para el tercer enfoque, los indices se calcularon como combinaciones de alturas de pico
relativas. CovSel se aplicd para identificar los indices con la mejor capacidad para estimar el
contenido de aceite en base al peso fresco (% de materia fresca). Los indices seleccionados se
utilizaron para generar modelos para estimar el contenido de agua (% de materia fresca). Al
hacerlo, las longitudes de onda requeridas se limitarian a un niimero 6ptimo bajo.
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Todos los modelos seleccionados se aplicaron al conjunto de validacion. Los indicadores de

desempeno fueron R?, SEP y RPIQ.

3. Resultados y discusion

Se partié de espectros NIR completos con 700 variables, en los que se analiz6 el efecto de

los pre-tratamientos clasicos. Los resultados pusieron de manifiesto que estos pre-tratamientos
pueden tener un efecto negativo, pues llegan a eliminar informacion espectral relacionada con
los contenidos de aceite y agua (Figura 1). Ademas, los datos crudos, no tratados, ofrecieron
estimaciones adecuadas. Este resultado es de gran relevancia a la hora de la simplificacion de
los modelos de estimacion, pues promueve el uso individual de longitudes de onda, en
contraposicion a los pre-tratamientos clasicos, que requieren normalmente el espectro completo

para realizar la correccion.
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Figura 1. Espectros de absorbancia de aceitunas deshidratadas y aceitunas frescas. Arriba:
espectros crudos. Abajo: espectros con un pretratamiento de ortogonalizacién para eliminar la
variabilidad que no esta relacionada con el parametro a estimar, disminuyendo la dispersion de

los espectros.

A continuacion se llevo a cabo una seleccion jerarquica de longitudes de onda aplicando un

criterio basado en la covarianza entre variables y en la ortogonalizacion de los espectros
respecto de la variable que se va seleccionando. Esta ortogonalizacion optimiza la seleccidn, ya
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que los espectros NIR se caracterizan por la altisima correlacion entre las longitudes de onda
contiguas.

CovSel clasifica las k variables mas ttiles de X (matriz de datos) en el orden decreciente de
su interés. La variable mas tutil se selecciona en cada paso. Covsel presenta la ventaja de
maximizar la covarianza entre X e Y (matriz de propiedades a estimar) en lugar de la
correlacion. Para dos variables con la misma correlacion con Y, se elegira la que tenga la mayor
covarianza. A continuacion, los datos se proyectan ortogonalmente a esta variable seleccionada,
lo que elimina la informacidn que se correlaciona con ella. Como las variables vecinas en los
espectros NIR estan altamente correlacionadas, esta proyeccion disminuye drasticamente la
varianza de las variables adyacentes a la seleccionada. Por lo tanto, la identificacién de la
siguiente variable en el siguiente paso no tendra en cuenta dichas variables adyacentes. La
consecuencia es que las variables que muestran altas variaciones desempefian un papel
importante en el modelo de regresion (Figura 2). CovSel también trata con Y que contiene
multiples respuestas y realiza la seleccién de variables en funciéon de su covarianza global con
todas las propiedades que se deben predecir.
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Figura 2. Evolucion de la varianza explicada, errores de estimacion y R? para modelos con
numero creciente de longitudes de onda seleccionadas mediante el procedimiento CovSel.

Los modelos de estimacion desarrollados con los datos espectrales NIR al completo (700
longitudes de onda) sin pretratameintos obtuvieron un r2 para el conjunto de validacion externa
de 0.9 para el contenido de aceite y 0.92 para el agua; RPIQt fue 4,9 y 4,3 respectivamente. La
identificacion de una relacion entre la absorbancia a 1724 nm y a 1760 nm con el contenido de
aceite, permitio restringir las longitudes de onda a tres. Para el contenido de aceite, el r? alcanzé
0,88 y RPIQt fue 4,4. Para el contenido de agua, el valor de r? fue de 0,84 y el RPIQt fue de 3,1
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(Figura 3). La calidad de la estimacion con solo tres longitudes de onda fue comparable al
obtenido con PLSR en 700 variables.
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Figura 3. Valores estimados del contenido de aceite (% peso fresco) frente a los valores medidos
con métodos de referencia. El modelo de estimacién incluye tres longitudes de onda: 1206 nm,
1724 nm y 1760 nm.

4. Conclusiones

La identificaciéon de un niimero reducido de longitudes de onda para la estimacion de los
contenidos de aceite y agua en aceituna mediante procedimientos basados en la covarianza
permite avanzar en el desarrollo de dispositivos multiespectrales, sencillos y portatiles, como
camaras, que podrian ser utilizados tanto en campo, como en ambientes industriales y de
laboratorio.
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