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Abstract

The modeling and mathematical simulations are helpful tools for predict behaviors in mass transfer
process, energy etc. Thank to these two processes, it is possible to reduce time, experiment
numbers, and cost. In this work were developed two independent programs, where a program

determined the shelf life of a food and other that modeled the dehydration of other foods.

The shelf life of food is defined as the period in which the food retains its developed in python that
carried out a probabilistic simulation of Montecarlo for determine the shelf life of dehydrated
tomato. The data needed to determine the shelf life include gab isotherms, moisture and another
constant which were obtained from the literature. The Montecarlo simulation requires many
iterations for to function. In this work it was observed that the greater the number of iterations, the

more similar was the value obtained to the literature, with the shelf life estimated by the program

being 8.2 month for WVTR value of 1.222

9
*

and with a moisture loss of 10%. The program
dayxm

2
worked for different numbers of iterations, affecting the response time in the execution of the

program. The program was tested up to 2000000 of iterations.

For its part, drying is the dehydration process where there is migration of water from the food to
the environment. A program was created to model nonlinear equations by reading a comma
separated text file (CSV). This program was able to obtain the coefficients associated with the model,

as well as the diffusivity for the case of modeling using fractional Arrhenius together with its graphs.

The mission of the programs was to brings existing knowledge and computer tools closer to the area

of foods science, given the great utility and uses that computing has today.

The advantage of having created these programs is that they could be modified or adapted

according to the user’s needs, such as the modification of the iterations or variables.

The programs created are available online for consultation. The links are found in the annex of this

work.



Resumen

El modelamiento y la simulacion matematica en el ambito de los alimentos son herramientas utiles
para predecir comportamientos en procesos como transferencia de masa, energia, etc. Gracias a
estos dos procesos es posible reducir tiempos, numero de experimentos y costos. En este trabajo
se desarrollaron dos programas independientes; uno que estimo la vida util para un determinado

alimento y otro que modelo la deshidratacion de otros alimentos.

La vida util de un alimento se define como el periodo de tiempo en el que este conserva sus
caracteristicas organolépticas y nutricionales que lo mantienen inocuo. Se desarrollo un programa
en Python que llevo a cabo una simulacién probabilistica de Montecarlo para determinar la vida util
de tomate deshidratado. Los datos necesarios para determinar vida atil incluyen isotermas de GAB,
humedad, y otras constantes, los cuales fueron obtenidos de la literatura. En este trabajo se observé

gue a mayor cantidad de iteraciones, mds semejante fue el valor obtenido a la literatura, siendo la

g
diaxm?

vida Util estimada por el programa de 8.2 meses para un valor de WVRT de 1.222 y con una

pérdida de humedad del 10%. El programa funciono para distintos nimeros de iteraciones, eso si,
viéndose afectado el tiempo de respuesta en la ejecucién del programa. El programa fue capaz de

trabajar hasta con 5.000.000 de iteraciones.

Por su parte el secado es un proceso de deshidratacion donde hay migracién de agua desde el
alimento hacia el medio. Se cred un programa para modelar ecuaciones no lineales mediante la
lectura de un archivo de texto separado por comas (CSV). Este programa fue capaz de obtener los
coeficientes asociados al modelo, asi como la difusividad para el caso del modelado mediante

difusién andémala, y también sus graficas.

La misidn de los programas fue acercar los conocimientos y herramientas informaticas existentes al
area de la ciencia de los alimentos, dada la gran utilidad y usos que tiene la computacién hoy en dia.
La ventaja de haber creado estos programas es que se pudieron modificar o adaptar segun las

necesidades del usuario, como, por ejemplo, la modificacion de las iteraciones o variables.

Los programas creados se encuentran disponibles en linea para su consulta. Los enlaces se

encuentran en el anexo de este trabajo.
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1. Introduccion

1.1. Ciencia de la computacién

La computadora es una herramienta para realizar diversos tipos de tareas, desde programar una
pagina web, hasta realizar complejos cdmputos que son dificiles de desarrollar de manera analitica.
Las computadoras reciben datos de entrada los cuales son procesados, obteniéndose uno o mds

datos en las salidas (Rosen 1969). Desde el inicio de la computacién, han aparecido 4 generaciones

de computadoras.

FIRST GENERATION SECOND GENERATION THIRD GENERATION FOURTH GENERATION
§ Wacuum Tubas 1840-50) (Transsworzad 1050-54) [integrated Circust 155480 (Microprocessor 1880 Prasent
Electronic Computers
* EMIAC « TRANSAC S-100 = IBM /360 = IBM PC
* EDVAC * CDC 3600 * RCA Spectra 70 * Apple Macintosh
* UNIVAC « |BM FOS0 * Honeywell 200
« MARK L, 11, 11 * CDC V600
« DEC PDP-8
Piogramming Languagis
* FORTRAN * BASIC = Ada
« FLOWMATIC « PL/I * G
= ALGOL = Smalltalk = Eiffel
= COBOL * Pascal = Parl
= JONVIAL - = Java
Operating Systems
+ IBM 0S/360 = CPM
«MIT CTSS - DOS
* MULTICS *MAC OS
= LM = MS Windows
« DEC VMS
Packaged Software
= Autoflow = Wordperfect
- Word
= Excel
123
= Visicale
= dBasa
Internet & WWW
= ARPA - DNS
= IMP = ACL
« MCP « HTML
* Etharnet «HTTP
= TCPIP = Matscape
>

Figura 1. Cronologia de las generaciones de computadoras (Rico et al, 2008)

La ciencia de la computacion por el contrario de lo que se piensa, no es el estudio de las
computadoras o de los componentes de esta. Si bien el computador es importante a la hora de

desarrollar la ciencia de la computacién, esta no es parte de su estudio.
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La principal pregunta de esta ciencia es “éQué es lo que puede ser computado?” o “équé procesos
pueden ser descritos?”. Esta ciencia usa numerosas técnicas de investigacion para responder estas

preguntas, donde las tres principales son el disefio, el andlisis y la experimentacién.

La solucidn a un problema se puede crear paso a paso a través de lineas de un programa (Software),
llegando asi a un resultado deseado, a esto se le conoce cominmente como “ALGORITMO” (Zelle,

2004).

1.2. Lenguaje de programacion

Para la década de los 70 existian alrededor de 170 lenguajes en los Estados unidos. Actualmente,
existen sobre los 8500 lenguajes de programacién en todo el mundo.

Los lenguajes de programacién aparecieron junto a la segunda generacién de computadoras, es
decir, cuando las computadoras dejaron de ocupar tubos de vacio y empezaron a ocupar
transistores. Entre los lenguajes primigenios que destacan estan “la traduccién de férmulas” mas
conocido como FORTRAN, el “traductor automatico de diagrama de flujo” o FLOWMATIC, el
lenguaje comun orientado a los negocios mas conocido como COVOL Yy el lenguaje de procesamiento

de listas LISP (Sammet, 1972).

1.2.1 Lenguaje de programacion Python

Dentro de los multiples lenguajes de programacion modernos existentes actualmente (Java, C, C++,
RUBY, PEARL, etc.), existe uno que se encuentra en pleno auge, este es el lenguaje de programacion
Python. Este lenguaje se esta utilizando de forma cientifica debido a su gran capacidad de analizar
datos (realizar ciencia de datos), asi como su popular uso en el desarrollo de la inteligencia artificial
y redes neuronales (Machine Learning y Deep Learning). Python es un lenguaje de alto nivel, conciso
y eficiente, el cual evita excesivo uso de caracteres cuando se declara una variable o alguna
instruccidn. Los bloques en este lenguaje estan delimitados por una sangria de espacio en blanco
(Zelle, 2004). Por ejemplo, al escribir en Python un mensaje sencillo en pantalla como el clasico

“Hola mundo

" (“Hello world”) se requieren pocos caracteres en su implantacion, (ANEXO 1Y 2), en
cambio al escribir el mismo mensaje en el lenguaje de programacion JAVA, el desarrollo del cédigo

se hace mas extenso y el nimero de caracteres aumenta. (ANEXO 3).
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1.3. Simulacién probabilistica de Montecarlo

El método de simulacion de Montecarlo se desarrollé en la década de los 40 cuando fisicos de
particulas del laboratorio nacional Los Alamos (Estados Unidos) presentaron problemas en resolver
el transporte de particulas subatdomicas. El método de Montecarlo es una técnica estadistica basada
en iteraciones, las cuales reducen el error a un nivel aceptable (disminuyen la incertidumbre), lo que
conlleva a que mayores cantidades de iteraciones tomen mas tiempo para poder completar la

simulacion (Frame, 2008).

La base de este método es la generacion de nimeros pseudoaleatorios, en donde la solucién es
determinada por los muestreos aleatorios de las interacciones o las relaciones que describen el
fendmeno (Bielajew, 2000; Haghighat, 2015; Johansen, 2010). En este método se agrupan un
conjunto de procedimientos para analizar las variables aleatorias usando una simulacidon con
numeros aleatorios, pero que tienen una distribucidon uniforme (Frame, 2008; Klenke, 2013). Este
método se reconoce como uno que involucra procesos estocasticos e inferencia estadistica para
desarrollarse. Un proceso de caracteristicas estocasticas corresponde a una familia de variables

aleatorias cuyas caracteristicas pueden variar a lo largo del tiempo.

El primer gran hito de este método es que no se requieren experimentos fisicos para poder llevarlo
a cabo, si no que se genera una matriz o coleccién de datos de forma pseudoaleatoria para
desarrollar los calculos, y lo segundo, es que no es necesario utilizar colecciones de variables
aleatorias independientes de distribucién conocida siendo este concepto que conduce a una

simulacidon de Montecarlo (Johansen, 2010).

El método de Montecarlo es muy versatil, ya que se puede aplicar a un gran nimero de disciplinas,
desde el area de las ciencias quimicas hasta el area econdémica, tan solo con iteraciones en una
computadora. Otro aspecto destacable de este método es que se puede aplicar tanto a procesos
estocasticos como a proceso deterministicos (Kroese et al, 2014). Los procesos deterministicos son
contrarios a los estocasticos, es decir, se tiene la misma solucidn para un conjunto de datos iniciales

en donde todos los datos se conocen con certeza (Rios et al, 2004).
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1.4. Simulacién y modelacién matematica

El modelado es el proceso de construccién de un modelo y un modelo es la representacién de la
construccion y funcionamiento de algun sistema de interés. Uno de los propdsitos del modelado es
predecir los efectos cuando se cambian las variables del sistema de estudio. Los modelos generados
deben ser una aproximacion al fendmeno real estudiado y deben contener la mayoria de las
variables involucradas, haciendo hincapié en la variable mas importante del sistema. El modelo
generado tendrd validez cuando se haga una comparativa entre las variables de entrada y el
resultado final, en donde este ultimo debe ser coherente al valor esperado por el sistema real

estudiado (Anu, 1997).

Los modelos pueden ser de cuatro tipos. Los modelos deterministas consideran variables de entrada
y salida con valores fijos. Los modelos estocasticos consideran que al menos una de las variables de
entrada o salida sea de naturaleza probabilistica. Los modelos estaticos no tienen en cuenta la
variable tiempo y por el contrario los modelos dinamicos si tienen en cuenta las variables con

respecto al tiempo (Anu, 1997).

Comunmente los modelos son del tipo dindmico y estocdstico. Por otro lado, la simulacién es una
herramienta para evaluar el desempefio de un sistema propuesto o ya existente, bajo diferentes
configuraciones de interés durante largos periodos de tiempo real. Mediante una simulacién, se
puede determinar la mejor combinacidn de variables, observar el efecto de las modificaciones al
sistema modelado, por nombrar algunas (Anu, 1997).

Otra definicién de simulacidn es la siguiente: Simulacién es la aplicacion de un modelo con el
objetivo de derivar estrategias que ayuden a resolver un problema, o la respuesta a una pregunta

perteneciente al sistema (Vasta, 2009).

Las etapas involucradas en el desarrollo y simulacién de un modelo o también en el disefio de un
experimento de simulaciéon y el posterior analisis son:

Se inicia identificando el problema y enumerando los problemas asociados al sistema. Se
seleccionan los limites medidas y diferentes configuraciones del sistema y para que marco de
estudio se desarrollara el modelo, luego se recolectan datos reales del sistema asi como las variables
de entradas asociadas al sistema. El modelo desarrollado debe ejecutarse correctamente

comprobando que la salida de resultados se resultados coherentes con el sistema. Los resultados

13



obtenidos deben comparase con los valores reales del sistema y evaluar su confianza. El modelo
debe documentar los detalles de las variables de entrada y de cémo la variacién de estas puede
generar diferencias significativas repercutiendo en el resultado final. El disefio experimental debe
ser adecuado y debe considerar todas las variables involucradas. también se deben considerar las
condiciones de inicio de la simulacién, determinar si el sistema estacionario o no y el tamafio de la
muestra (figura 2). De esta manera se puede iniciar el proceso de simulacidn, obtener datos y dar

recomendaciones a futuro (Anu, 1997).

1IDENTIFICACION DEL -
PROBLEMA

( \ 5. VALIDACION DEL
9.INICIO DE LA SIMULACION MODELO

Figura 2. Etapas del desarrollo de una simulacion.

1.5. Vida util de los alimentos

La vida util de los alimentos o “SHELF-LIFE” estd definida como el periodo de tiempo en que un
alimento permanece inocuo, conserva sus caracteristicas sensoriales, fisicoquimicas,
microbioldgicas, funciones deseadas y cumple toda declaracion nutricional (rétulos, tabla
nutricional, etc) o propiedades saludables que se indiquen en el envase, mientras se cumplan las

condiciones de almacenamiento recomendadas (Alapont et al, 2020).
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1.5.1. Determinacion de vida util de los alimentos

La manera en que un alimento se deteriora y altera puede ser muy compleja, pues se puede dar el
caso en el que ocurran varios mecanismos de deterioro (ANEXO 5). Los mecanismos de
descomposicion de los alimentos se pueden clasificar en mecanismos fisicos, mecanismos quimicos
y/o bioguimicos o mecanismos microbioldgicos (patégenos o biota alterante).

Debido a las multiples causas de deterioro y/o alteracién de los alimentos, no existe una
metodologia Unica para establecer o validar la vida util, por lo tanto, la forma de determinacion de
vida util de los alimentos es distinta para cada matriz alimentaria (Alapont et al, 2020). Juan
Alvarado (2018) estudio la vida util del dulce de leche midiendo el tamafio de los cristales en el
tiempo mediante microscopia dptica y microscopia ocular encontrando que el tamafio de estos
cristales crece de forma directamente proporcional al tiempo y que su tamafio puede ser expresado
como una ecuacion de cinética de primero orden. Crespo (2011) estudio el enranciamiento del mani
en el tiempo mediante el cdlculo del indice de perdxidos, complementado con cromatografia de

gases y pruebas microbioldgicas.

La determinacidn de la vida Util de los alimentos debe estar integrada en los procedimientos basados
en HACCP y en las buenas practicas de higiene (Alapont et al, 2020).

1.5.2. Factores que afectan la vida util de los alimentos

Existen varios factores que afectan la vida util de los alimentos, en forma general, se hablan de
factores intrinsecos y extrinsecos. Los factores intrinsecos son aquellos factores inherentes al
alimento como, su microbiota asociado, PH, conservantes utilizados en su elaboracién, sal y su
actividad de agua (Jurado y Pacheco, 2019). Dependiendo del macronutriente predominante sera la
reacciéon que se lleve a cabo. Si el producto tiene un gran contenido de proteinas, tiene una alta
probabilidad de que desarrolle bacterias, si su contenido es alto en grasas, el producto final tiene
una alta probabilidad de enranciarse y si su contenido es alto en carbohidratos, se corre el riesgo de
desarrollo de hongos y levaduras (Carrillo y Reyes, 2007). Por otra parte, los factores extrinsecos
son aquellos que no dependen del alimento. Estos pueden ser, la humedad relativa del ambiente,
la temperatura, las condiciones de envasado, etc. Por ejemplo, en un estudio de cosecha de tomates
y pimientos (Marvasi y George, 2015) se informd que cosechar estas frutas en su punto maximo de

madurez produjo un aumento en el nimero de colonias de salmonella, elevando su promedio de 10
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a 100% mas alto en comparacion con la fruta verde madura, lo cual disminuye su inocuidad y por

consiguiente su vida util.

1.5.3. Vida util de los alimentos segun el RSA

En al Reglamento Sanitario de los Alimentos se encuentran las siguientes definiciones:

- Fecha o plazo de duraciéon minimo: “Es aquella fecha o aquel plazo en que expira el periodo en
que el fabricante garantiza que el producto, conservado bajo determinadas condiciones de
almacenamiento (si las hubiera), mantiene todas las cualidades significativas que se le atribuyen,
tacita o explicitamente, sin que esto signifique que el producto no puede ser comercializado mas
alla de esta fecha o plazo. El uso de fecha o plazo de duracién minimo es optativo.

Esta fecha o plazo de duracién minimo podra indicarse en forma de recomendacién pudiendo

utilizarse la expresién “consumir preferentemente antes de” u otras equivalentes”.

- Fecha de vencimiento o plazo de duracion: “Aquella fecha o aquel plazo en que el fabricante
establece que, baja determinadas condiciones de almacenamiento termina el periodo durante el
cual el producto conserva los atributos de calidad esperados.

Después de esa fecha o cumplido este plazo el producto no debe ser comercializado.

Para los efectos de utilizar el plazo de duracién, se entendera que este empieza a regir a partir de la

fecha de elaboracion”.

El RSA también establece que: “La fecha de vencimiento o el plazo de duracidon deberan ser
completamente definidos, no aceptandose en estos casos expresiones tales como “consumir
preferentemente antes de” u otras equivalentes, que resten precisién o relativicen la fecha de

vencimiento o plazo de duracién (RSA).

1.5.4. Definicion de variables involucradas en la determinacion de vida util

Presién de vapor saturado (Pv): Es la presion a la que la temperatura de fase liquida y vapor se
encuentran en equilibrio dinamico. Estos valores se encuentran tabulados para cada temperatura

en la literatura.
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Permeabilidad: Las caracteristicas del envase del alimento también influyen en la vida util. Un
envase metadlico tiene diferentes propiedades que uno elaborado con polietileno. El pardmetro
diferenciador de un envase con respecto a otro es su permeabilidad, que es la capacidad de un

material para permitir que un fluido atraviese su estructura interna.

Tasa de transmision de vapor de agua (Water Vapor Transmission Rate) (WVTR): Es la medida de la

velocidad con la que el agua se transfiere a través del material de envase o recubrimiento del

g
m2xdia

alimento en una unidad de drea y tiempo determinados ( ) La industria por lo general busca

gue este valor sea lo mds bajo posible para garantizar la estabilidad del producto.

Gradiente de presion de vapor: Corresponde a la presidn de vapor a una temperatura dada, la cual

a su vez corresponde a la temperatura a la cual se envaso el producto.

Superficie del envase: Corresponde a la multiplicacién de la altura por el ancho del envase. Su unidad

esta en metros cuadrados (m?).

B: Corresponde al intercepto de la regresion lineal. Se obtiene de la relacién de la isoterma de GAB

la cual relaciona la Aw de las sales saturadas con la humedad.

Actividad de agua (Aw): Es la fraccion de contenido de agua de un producto que esta libre y
disponible para el crecimiento de microorganismos y para llevar a cabo diversas reacciones quimicas

en el alimento que afectan su estabilidad (Oliag, 2017).

1.6. Isotermas de Sorcion

La isoterma de sorcidn de agua relaciona a una temperatura constante el contenido de humedad de
equilibrio con Aw del producto en un intervalo de humedad o actividad. El conocimiento de la
isoterma tiene aplicaciones en el andlisis y disefio de procesos alimentarios, como el secado vy el
mezclado, por ejemplo, asi como también para la determinacién de las condiciones de

almacenamiento optimas del producto y su prediccién de vida util.

Se han desarrollado numerosas ecuaciones para describir las isotermas, llegando incluso a existir
200 modelos propuestos, los cuales varian en los pardmetros utilizados y el rango de Aw en el que

estos son adecuados. Los dos modelos mas utilizados actualmente son el modelo de BET y el modelo
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de GAB, aunque regularmente también se utilizan los modelos propuestos por Caurie o Henderson

por nombrar algunos.

1.6.1. Isotermas de BET y GAB

La ecuacion de BET relaciona la humedad en el equilibrio (We) con la actividad del agua (Aw) por
medio de 2 pardmetros Wo y C, en donde Wo corresponde al valor de la mono capa (capa mono
molecular de agua adsorbida) y C es una constante caracteristica del material relacionada con el

calor desprendido en el proceso de sorcién (Ecuacion 1)

El modelo de BET presenta ciertas limitaciones, teniendo un buen ajuste para ciertos intervalos de
Aw, siendo su rango éptimo de 0 a 0.55. Sin embargo, este modelo se acepta como referencia del
contenido de humedad de mayor estabilidad para alimentos secos. Estas limitaciones del modelo
de BET hicieron que se generaran mas modelos como GAB, SMITH y OSWIN. El modelo de GAB
representa de mejor manera los datos experimentales, abarcando el intervalo Aw 0 a 0.95 para la
mayoria de los alimentos de interés practico. Las constantes asociadas a GAB son las siguientes, M
(valor de monocapa), C (constante caracteristica del producto asociada al calor de adsorcién de la
monocapa) y K (Constante relacionada al calor de la multicapa) (Ayala, 2011)

Los modelos de GAB y BET estan basados en los mismos principios de la monocapa, pero el modelo
de GAB agrega un grado de libertad adicional (K). Con esta constante, el modelo de GAB asume que
las moléculas en multicapas tienen interacciones con el adsorbente en valores energéticos similares

a los que tienen las moléculas en la monocapa (Escobedo et al, 2012).

_ My * C * Ay,
A=A =1+ (€ - 1) *Aw)

M,

Ecuacidén 1. Isoterma tedrica de BET

B My, *C*K x Ay,
(A -K*A)*(1+(C—1)*K*Ay)

M,

Ecuacion 2. Isoterma tedrica de GAB
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Para determinar la isoterma de una matriz alimentaria de peso conocido, asi como su humedad
inicial (en base humeda) a una temperatura determinada, el alimento debera ser posicionado en
una cdmara hermética, la cual contenga una solucién saturada con la sal de interés, por ejemplo,
LICL, CH3;CO0K , MgCl,, K2CO3, Mg(NO3),, NaBr, SrCl,, NaCl, NH,Cl, (NH,),SO, etc. En donde cada

solucidn saturada dara un valor de monocapa distinto.

1.6.2 Secado de alimentos

El agua es el componente mds abundante en los alimentos, teniendo influencia directa en sus
caracteristicas organolépticas y condiciones de almacenamiento. También es el componente mas
costoso de eliminar. Desde tiempos remotos en la historia, los entes humanos se percataron que
los alimentos que deshidrataban se conservaban por mas tiempo. La deshidratacion de alimentos
puede mejorar la palatabilidad, la digestibilidad, sabor y color ademas de que se hacen menos

susceptibles a los ataques mohos e insectos (Digvir, 2016).

Cuando se utiliza aire caliente para transferir calor a los alimentos, la humedad final queda
condicionada por la humedad relativa y la temperatura del aire. Si el alimento se deja en contacto
con el aire durante un tiempo indefinido este alcanzara el equilibrio con el aire. Este contenido de

humedad se conoce cominmente como contenido de humedad de equilibrio (EMC) (Digvir, 2016).

Una isoterma de sorcién representa la relacién entre EMC-ERH (humedad relativa del aire). Los
alimentos pueden alcanzar el equilibrio ganando o perdiendo agua. El alimento ganard o perdera
agua dependiendo de la presidn de vapor. Si la presidon de vapor del entorno es mas baja que la
presion de vapor del alimento ocurrird un proceso de desorcién, por el contrario, si la presidon de
vapor del entorno es mas alta que la presién de vapor del alimento ocurre el proceso de adsorcion

(Iglesias y Chiriffe, 1982).
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A continuacidn se muestra un diagrama el cual explica las etapas llevadas a cabo en el desarrollo de

este trabajo.

Seleccién de un tema de
interés

l

Practica de
programacion

l

Recoleccion de
informacién para
programar una
simulaciény
modelamiento

Programas para modelacién
—>  Obtencién de resultados +————  no lineal para alimentos

deshidratados

Comparacién de datos Validacion de la simulacién
_
con literatura y modelamientos

Simulacién por Montecarlo
para determinar vida util

Figura 3. Etapas de desarrollo del trabajo
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2. Hipétesis y objetivo

Dados los avances en nuevas técnicas de modelacién y el avance en la simulacidn de procesos, es
menester adquirir conocimientos que puedan hacer frente a estos cambios, es por ello, que en este
trabajo se dardn algunas directrices y se indagara en algunas simulaciones aplicadas en matrices
alimentarias (especificamente en el tomate deshidratado), con el fin de que las nuevas generaciones
de ingenieros en alimentos tengan nocion de una simulacién (simulacion por Montecarlo) y
modelamientos no lineales aplicada en el area de las ciencias los alimentos. A partir de lo anterior,

se puede generar la siguiente hipotesis:

2.1 Hipotesis

El desarrollo de algoritmos en el lenguaje Python presenta mayor eficiencia computacional para
llevar a cabo simulaciones (método por Montecarlo) y modelaciones (modelos empiricos) del
comportamiento de matrices alimentarias durante un procesamiento (secado) y almacenamiento
(vida util) con respecto a métodos tradicionales de generacién de datos.

2.2. Objetivo general

Generar codigos computacionales en lenguaje Python para determinar la vida util del tomate
deshidratado mediante una simulacién de Montecarlo y otro cédigo que modele curvas de secado

no lineales de matrices alimentarias (albaricoque y manzana).

2.3. Objetivos especificos

o Estudiar los conceptos y principios del lenguaje programacién en Python

o Desarrollar algoritmos computacionales bajo lenguaje Python

o Aplicar el método por Montecarlo y modelamiento sobre el comportamiento de las matrices
alimentarias durante el proceso de vida util y secado respectivamente.

o Comparar los resultados simulados y/o modelados con respecto a los datos de literatura
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3. Materiales

Para realizar este trabajo se utilizo
- Computador HP Omen 15 de procesador Ryzen 7 de la serie 4000 y 16 GB de memoria RAM.
- Modulo Spyder 5.4.1 contenido en la interfaz de Anaconda 3 Navigator.
- Bibliotecas Pandas, Numpy, Matplotlib (colors, cm), Statistics, Math (sqrt, pi) Re, Random,

Scipy.optimize, Csv, Lmfit (model, parameters), Os.

4. Metodologia de la simulacién

4.1. Recopilacién de datos experimentales

Escobedo et al (2012) en el articulo “Inclusion of the variability of model parameters on shelf-life
estimations for low and intermediate moisture vegetables” determinaron la vida util de varios
vegetales mediante la simulacidn por Montecarlo, entre ellos se encuentra el tomate deshidratado
empacado en polietileno. Para corroborar que la simulacién por Montecarlo llevado a cabo en el
lenguaje de programacion Python fue correcta, se utilizaron los mismos datos usados por los
autores, es decir, se tomo los datos publicados por Timmermann et al (2011) para las constantes de
la isoterma de GAB para el tomate a 30 °C. Las sales utilizadas para esta isoterma fueron LICL,
CH;COOK , MgCl,, K2CO5, Mg(NO5),, NaBr, SrCl,, NaCl, NH,Cl, (NH,),S0, (figura 3).

Estos datos son necesarios para la primera parte del programa, parte que se encargara de generar
una serie de resultados que distribuyan de manera normal respecto a la media, generando asi, una
nube de valores de Aw asociados a cada sal. De la literatura también se obtuvieron los valores para
la permeabilidad, dimensiones del envase, presion de vapor, y de todas las variables utilizadas en la

ecuacion de vida util.
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Valores de m promedio(we) para cada sal a 30 C*° -

50

—— contenido de humedad Estimade

@ Promedio contenido de Humedad e
45 £
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25

m (g de agua/100 g solido seco)

20

15

01 02 03 04 05 06 0.7 08
Valor de Aw promedio de cada sal

Figura 3. Valores de humedad calculados de forma cldsica al reemplazar los pardmetros en la ecuacién de
GABy la Aw asociada para cada sal de LICL, CH;COOK , MgCl,, K2€CO5, Mg(N O3),, NaBr, SrCl,, NaCl,

NH,CI, (NH,),S0, en orden ascendente respectivamente.

4.2. Eleccion del modelo de GAB

El desarrollo del modelo y las ecuaciones utilizadas en Montecarlo se escogen segln lo que se desea
determinar. El modelo de GAB suele utilizarse por sobre el modelo de BET por su gran rango de Aw
lo que permite un buen ajuste en distintas matrices alimentarias. En la literatura se pueden
encontrar estudios de determinacién vida util utilizando el modelo GAB para diversos alimentos
como harina de yuca (Ayala-Aponte, 2011), pulpa de rosa mosqueta (Demarchi et al, 2013), te negro
(Arslan y Tog’rul, 2006), granola (Macedo et al, 2013), comida de perro (Uana Da Silva et al, 2022),

uchuva (Vega-Galvez et al, 2014) y nanocompositos de galletas saladas (Karhanis et al, 2021).

4.3. Calculo de distribucion normal inversa en Python

La distribucién normal inversa se requiere para la utilizacion de la simulacion de Montecarlo en la
ecuacion de GAB. La distribucién normal inversa se define como el inverso de la distribucién normal
acumulada para la media y desviacién estandar especificas y se utiliza para determinar un valor
critico de “Z” correspondiente a una distribucién normal en funcién de una probabilidad (figura 4)

(Soporte de Microsoft). Para calcular la distribucidn normal inversa para cada sal utilizando Python
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se requiere el promedio de las constantes M, C y K, sus respectivas desviaciones estandar y una
matriz de probabilidades. Esta matriz es generada mediante una secuencia de instrucciones en

Python entregando valores pseudoaleatorios comprendidos entre ]0,1].

python ] cCopycode

scipy.stats stats

media =

desviacion_estandar =

valor_inverso = stats.norm.ppf(p, loc=media, scale=desviacion_estandar)

print( , valor_inverso)

Figura 4. Declaracidn de la funciéon normal inversa en Python

4.4. Aplicacion de iteraciones
Los resultados obtenidos en 4.3 se reemplazaron en la ecuacién de isoterma GAB cierta cantidad de

veces, donde 1 vez equivale a 1 iteracidn y donde por cada iteracién cambia el valor de la
probabilidad. En este trabajo se utilizaron 500 iteraciones pues Escobedo et al (2012) aplico esta
misma cantidad de iteraciones en su trabajo. También se llevd a cabo 5000 y 5.000.000 de
simulaciones para visualizar si existe cambio en los resultados. La ecuacién de GAB entrega una nube
de valores de monocapa asociado a cada sal. En la figura 5 se observan las nubes de valores de

monocapa y el promedio de estos se denota por un punto rojo.
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20
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Figura 5. Nube de Valores de We asociados a cada sal calculados mediante 5000 iteraciones de Montecarlo.

4.5. Determinacion de vida util mediante Python

Los datos de monocapa obtenidos junto a los datos de dimensiones del envase, tasa de transmision
de vapor, cantidad de sdélidos y presidén de vapor en la que se envase se reemplazaron en la ecuacion
de vida util para su determinacién. Se asumieron las mismas condiciones Escobedo y avellaneda
para la perdida de humedad la cual es de un 10%, y la taza de transmisidn de vapor de agua (wvtr)

iguala 1.222 —2—

daysm? '
A continuacidn se describe todo el proceso, desde la recepcién de datos iniciales para el comienzo
del programa (como numero de variables y numero de simulaciones), asi como la incorporacién
numérica de las variables asociadas en la determinacidn de vida util, cuando el programa vaya en la

mitad de su ejecucién.

4.5.1. Creacidon de programa de determinacion de vida util en Python

Utilizando Python V 3.1y lainterfaz “Spider V5” de “ANACONDA”, se cre6 una matriz para recolectar
los resultados de las iteraciones de Montecarlo para cada sal, y otra matriz para las probabilidades
pseudoaleatorias. Las dimensiones de las matrices quedaron condicionadas por la cantidad de sales

a utilizar, junto con las propias constantes de la ecuacidon de GAB para poder obtener los valores de
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la monocapa. Estos parametros en conjunto (Aw asociadas a las sales y constantes de GAB)
corresponden al nimero de columnas y las iteraciones (numero de simulaciones) corresponden al

numero de filas.

4.5.1.1 Subprograma Inicio

En primer lugar, se debieron especificar la cantidad de filas y columnas. En donde las filas
corresponden al numero de iteraciones mientras que las columnas al nimero de variables
involucradas en el modelo seleccionado. Este Subprograma conto con un filtro para descartar
cualquier entrada de datos no numéricos. En caso de que fueran ingresados nimeros decimales,
estos se redondearon al menor entero con la funcién “int” (Figura 6). Estas variables fueron

retornadas para ser utilizadas mds adelante por subprogramas posteriores.

f dnicio():
print (

ce l:‘-‘: numenr
num_format = re.compile(
it _is = re.match(num_format,fi
it _is:
print("True™)
filas = int(filas)

print
(" Ha ingresado una opcion incorrecta, por favor ingrese numeros enterg

print()

inicie()

columnas =(input("introduce el numero de columnas:(variables del experiment]
num_format = re.compile(r’'~\-?[1-9][0-9]*%")
it is = re.match(num_format, columnas)
it_is:
print("True")
columnas = int(columnas)
print(" Ha ingresado una opcion incorrecta, por favor ingrese numeros
print()

inicio()

n filas, columnas

Figura 6. Cddigo Primer subprograma llamado “inicio”. Este se encarga de recibir las dimensiones de la

primera matriz.
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4.5.1.2. Subprograma entrada

La finalidad de este subprograma fue el de recibir los datos asociados a la ecuacidn de isoterma de
GAB y los valores de humedad de cada sal saturada. Este algoritmo fue pidiendo el nombre de las
variables involucradas luego su promedio y finalmente las desviaciones en ese orden (Figura 7). Las
tres primeras columnas de la primera matriz generada correspondieron a los parametros de la

isoterma (Figura 8).

def entrada(filas,columnas):
matriz = []
casa =[]
7 i range (3):
matriz.append([1)
T ge (columnas):

pr ngrese el nombre de la variable™)

valor = str(input(“fila {}- columna {} :".format(i+l,j+1)))
matriz[i].append (valor)

casa.append(valor)

p t("1 2
valor = (i 7 {} im format(i+1,j+1)))
num_format = re.compile(r"[-+]2\d*¥\.?\d+")
it_is = re.match(num_format,valor)
Faateass
print("True")
valor = float(valor)
matriz[i].append (valor)

Figura 7. Parte del codigo del subprograma entrada

La expresién “matriz = [ ]” indica que se cred una variable llamada “matriz”, pero esta corresponde
a una variable de tipo “lista”, la cual estd vacia. Por otro lado, una lista de listas corresponde a una
matriz. El signo “= “es utilizado como simbolo de asignacidn, y este le asigna un espacio de memoria
a una variable. Si se creara una variable llamada “matriz2” y a esta matriz se le asignara el valor de
la “matriz” (matriz_2 = matriz), ambas tendrian la misma direccion de memoria. De esta forma se
aprecia la eficiencia del lenguaje que, pudiendo asignar otra direccion de memoria, hace que

compartan la misma direccion cuando estas tienen el mismo contenido y/o valor (ANEXO 6).

[ Mo C1 K LiCl CH3CooK MgClZ2 K2C03 Mg (NO3)2 NABR SRCL2 NACL NH4CL (NH4)2504 1
[ 16.6 31.4 0.83 0.113 0.238 0.322 0.432 0.51 0.558 0.691 0.753 0.763 0.801 ]
[ 0.6 5.3 0.06 0.001 0.003 0.001 0.001 0.001 O0.001 0.001 0.001 0.002 0.001 ]

Figura 8. Matriz con datos ya ingresados: nombres de las sales, su promedio y desviacidon estandar.
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4.5.1.3 Subprograma cortador

Este subprograma tuvo como finalidad sacar de la matriz anterior sus 3 primeras columnas, ya que
estas tienen los valores de las constantes de la ecuacién de GAB, y por eso se encuentra definido el
valor de “3” dentro de este subprograma. Este valor puede ser modificado segun el tipo de ecuacién
y la cantidad de variables asociadas. Aqui también fueron definidas dos listas vacias las cuales seran

las encargadas de almacenar los valores de Aw y de las constantes de GAB.

Un ciclo “for-in” fue agregado posteriormente para recorrer tuplas, arreglos (vectores) y /o matrices
generadas. A este ciclo también se le puede asociar una operaciéon a medida que las listas o tuplas
se recorren (multiplicar por un escalar, sumar o almacenarlas en otra variable), o aplicar

condiciones.

La funcién del ciclo “for-in” en el subprograma cortador, fue de almacenar solo los nombres de las
variables (datos de tipo String), los cuales quedaron almacenados en la primera fila de la matriz

generada. (Figura 9).

def cortador(matriz,columnas):

contador_de_sales= 3

lista_de_nombres_de_variables =[]

lista_de_sales = []

for elemento matriz[0]:
lista_de_nombres_de_variables.append(elemento)

print()
hile contador_de sales <= len(lista_de nombres de_variables)-1:

lista_de_sales.append(lista_de_nombres_de_variables[contador_de_sales])
contador_de_sales = contador_de_sales +1
ik = al

posicion = []
le i <= (columnas-3):
posicion.append(i)
i =i+
print()

i lista_de_sales, posicion

Figura 9. Separador de String de los datos numéricos. También se separan las 3 primeras columnas que

estan asociadas a la ecuacion de GAB.

Luego del ciclo “for-in” se introdujo otro ciclo, el ciclo “while”, el cual quiere decir “mientras” y se
aplicéd hasta que las condiciones entregadas a este ciclo dejaron de ser ciertas. Por ejemplo, el

“contador” de sales fue definido con el numero “3” por defecto, y la condicidn del subprograma dice
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que si este nimero es menor o igual a la cantidad de sales ingresadas, ira agregando el nombre de
cada sal en la matriz vacia previamente llamada “lista_de_sales”, siempre y cuando la condicién sea
verdadera. Al final de la ejecucién, se le sumo un “1” al contador de sales, tomando el valor de “4”
y asi sucesivamente hasta que el contador alcanzo el mismo valor que la cantidad de sales. Si las

sales ingresadas fueron 10, el contador alcanzo un valor de 10.

En Python, la primera ubicacidn de una lista esta ocupada por la posicién de indice 0. El primer
elemento de una lista tendra la posicidn 0, el segundo elemento la posicidn 1 y asi sucesivamente
hasta n-1.

La funcién “len ()” devuelve un valor numérico, el cual corresponde al tamafio de la lista de
elementos (no confundir con la posicion). Por ejemplo, el “len” de la siguiente coleccién de

elementos es 6 (Figura 10).

elementos = ["alfa"™, 1, 0, "ag", "gallina","™!"]
print(len (elementos))

)

Figura 10. Ejemplo de la funcién len

Al final del programa se cre6 una matriz llamada “posicién” la cual enumero las columnas de cada

sal, siguiendo la légica del ciclo “while” antes mencionado.

4.5.1.4. Subprograma Aleatorio

Este subprograma creo una matriz de probabilidad con datos “pseudoaleatorios” con ndmeros
comprendidos entre ]0,1[ (Figura 11) con las dimensiones de filas y columnas definidas en un
comienzo. Estos numeros generados simulan ser las probabilidades de ocurrencias de los
resultados. Esta matriz se cred gracias a la funcidn “np.random.rand (filas, columnas)”, funcién que
esta contenida en la biblioteca “random”. Al final de la ejecucién del programa se retornd la matriz

aleatoria llamada “matriz2”. Cuando se habla de retornar un resultado, quiere decir que el resultado
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obtenido de las operaciones de un programa queda a disposicién de otro programa o subprograma

para su uso.

aleatorio(filas,columnas):
matriz2 = np.random.rand(filas,columnas)
print (matriz2)

print()

La matriz aleatoria™)

Figura 11. Creacion de una matriz con datos aleatorios comprendidos entre 0 y 1 con las dimensiones de fila

y columna ingresadas.

4.5.1.5. Subprograma probabilidad inversa

Fue implementado para el desarrollo estadistico. Su finalidad fue el de calcular la probabilidad
normal inversa, ocupando para ello la “matriz” que fue definida en un principio, el nimero de filas

y columnas, y también la “matriz2” creada en el subprograma anterior (Figura 12).

Los valores mas altos son aquellos asociados a valores de probabilidad muy altos (cercanos a 1),
mientras que los bajos estan asociados a valores de probabilidad muy bajos (cercanos a 0).

De esta forma se pudo calcular las distribuciones de probabilidad inversa para las constantes
asociadas a la ecuacién de GAB y para las humedades asociadas a las sales involucradas en la

simulacion.

El subprograma recorrio las columnas una a una, pero antes de pasar a la siguiente columna hizo un
barrido de todas las filas asociadas a esa columna de la “matriz2” la cual contiene las probabilidades

(Figura 12). La instruccién para que recorriera toda la matriz2 por defecto fue “matriz2[i][j]".

Se incorporo una nueva variable nombrada “nuevo”, variable que fue el resultado del calculo de la
probabilidad de distribucidon normal inversa mediante la funcion “stats.norm.ppf (X, Y, Z)” en donde:
X: Corresponde a la probabilidad (0-1)

Y: Promedio de las variables

Z: Desviacion estandar de las variables.
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def probainversa(matriz,filas,columnas,matriz2):
1 -0

matriz3 = []
For j range(columnas):
1 =1+1

ii ange (filas):
proba = matriz2[1][3]]

nuevo = stats.norm.ppf(proba,matriz{1][1-1],matriz[2][1-1])
matriz3.append(nuevo)
1 matriz3

Figura 12. Algoritmo de Calculo de probabilidad normal inversa

Los valores obtenidos fueron a su vez almacenados en una nueva lista nombrada “matriz3”

mediante la funcién “append”.

Si bien la “matriz3” fue nombrada matriz, esta corresponde a una lista vacia que fue capturando
valores. Posteriormente se hizo una transformacidn para que la lista se convirtiera en una matriz.

Finalmente se retornd la lista “matriz3”.

A continuacion se muestra graficamente lo expresado anteriormente (Figura 13). Por temas de
velocidad de célculo, no se muestra por pantalla esta parte del programa al usuario, quedando solo

a modo de comentario para la eficiencia del célculo.

probabilidad = 0.11991363588815529 promedio = 16.6 desviacion = 0.6 su probabilidad inversa es: 15.89474881%126134
probabilidad = 0.7251402205321101 promedic = 16.6 desviacion = 0.6 su probabilidad inversa es: 16.958908248168715
probabilidad = 0.5897698315210685 promedic = 16.6 desviacion = 0.6 su probabilidad inversa es: 16.736171763068445
probabilidad = 0.47653536363247084 promedioc = 16.6 desviacion = 0.6 su probabilidad inversa es: 16.564689355231717
probabilidad = 0.6558151184560174 promedioc = 16.6 desviacion = 0.6 su probabilidad inversa es: 16.8406410418%9108
probabilidad = 0.68093%0782056657 promedio = 16.6 desviacion = 0.6 su probabilidad inversa es: 16.882195835946913
probabilidad = 0.3446304254271%6 promedioc = 16.6 desviacion = 0.6 su probabilidad inversa es: 16.360084950153865
probabilidad = 0.15413267854235368 promedio = 16.6 desviacion = 0.6 su probabilidad inversa es: 15.988678845734766
probabilidad = 0.2904467464869164 promedic = 16.6 desviacion = 0.6 su probabilidad inversa es: 16.268751955401267
probabilidad = 0.27733359112565004 promedio = 16.6 desviacion = 0.6 su probabilidad inversa es: 16.24553141351265
probabilidad = 0.8252273302549%061 promedic = 16.6 desviacion = 0.6 su probabilidad inversa es: 17.161282%287%6397
probabilidad = 0.04790132469212993 promedic = 16.6 desviacion = 0.6 su probabilidad inversa es: 15.600668712879644
probabilidad = 0.7034524287524347 promedioc = 16.6 desviacion = 0.6 su probabilidad inversa es: 16.92061369737471
probabilidad = 0.3317197713485863 promedic = 16.6 desviacion = 0.6 su probabilidad inversa es: 16.33889841845178

Figura 13. Calculo de probabilidades inversas.

4.5.1.6. Subprograma Almacenaje

En este subprograma se convirtio la lista creada anteriormente en una matriz, donde las filas fueron
asociadas a las repeticiones de Montecarlo y las columnas al nimero de sales involucradas pero con
3 columnas extras (+ 3). Esto porque las primeras 3 filas se asociaron a las constantes propias de la

ecuacion de GAB (Mo, C, K) definidas por programacién en ese orden de aparicién.
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La “matriz4” fue traspuesta para ser utilizada en futuras operaciones. La nueva matriz traspuesta
quedo definida por la variable “tras”. Mas abajo, se definié una nueva lista vacia llamada “vacio”, la

cual se encargd de almacenar los valores obtenidos mientras se ejecutaba el ciclo while (Figura 14).

El valor de “contador = 3” fue definido de esta manera para dejar fuera 3 filas que corresponden a

|ll

las constantes de GAB. Es por eso por lo que desde el “contador =3” empieza a guardar los valores.

Posteriormente los valores de columna son reemplazados por los valores de fila a medida que

aumenta el contador y son almacenados en la lista “vacio”.

>f almacenaje(matriz3,filas,columnas):
matriza = []
i=0
ri range(columnas):
matrizd.append([])
o | (filas):
beta = matriz3[n]
n =n+l
matriz4[i).append(beta)
print()
print()
tras = np.transpose(matriz4)
print(tras)
print()
print("esta es la matriz original(la de arriba) pero traspuesta”)
print()

print("Matriz correspondiente a todos los valores ingresados, en el siguiente paso de eliminaran las constantes

vacio = []
contador = 3
nile contador < (len(tras[@])):
columna = [fila[contador]for fila in tras)
vacio.append(columna)
contador = contador+l
rint()
rint()
rint("este es el tamafo de tras”,len(tras))
rint()

vacio, matrizd

Figura 14. Cédigo del subprograma almacenaje

4.5.1.7. GAB

En primer lugar, se ocuparon las funciones de biblioteca para calcular los promedios de cada
columna de la matriz4, los cuales corresponden a los valores de Aw asociados a las sales. Estos datos

fueron utilizados mas adelante por otro subprograma, por lo que se retornaron estos valores.

matriz5 = []
or 1 in range(len(lo)):
1 =14
for j in range (len(lo[@])):
sal = lo[i][]]
mono = (matriz4[@][1-1]*matriz4[1][1-1]*matriz4[2][1-1]*sal)/((1-matriz4[2][1-1]*sal)*((1-matriz4[2][1-1]*
matriz5.append(mono)

print("Aqui esta la matriz 5 la cual son las iteraciones con la ecuacion de Gab™)

In'il:' ()

matriz5, lo, promediow

Figura 15. Calculo del valor de la monocapa
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En esta parte del subprograma se utilizé la ecuacidn de GAB junto a los valores de sus constantes y
humedades asociadas a las sales obtenidas mediante simulacidon por Montecarlo. Estos valores se
iteraron de modo que cada uno de los valores entraron a la ecuacion obteniéndose un valor nuevo
para cada uno. Los valores obtenidos correspondieron a los valores de humedad en g de agua/ 100

g de solido seco (valor de la monocapa) (Figura 15).

La matriz obtenida en el subprograma anterior se transpuso nuevamente por una comodidad
matematica, de esta forma fue mas sencillo ingresar los valores en la ecuacion de GAB junto a sus

constantes y los valores de Aw asociados a las sales obtenidos por la simulacidn.

Los nuevos datos obtenidos fueron almacenados en la “matriz5” que es una lista vacia. La variable
“mono”, que corresponde al valor de la monocapa de GAB, se definié mediante su ecuacién al lado

derecho de la asignacion (=).

La matriz “lo” fue recorrida en forma completa, partiendo de la posicion lo [0][0] hasta llegar a la
posicién lo[n][m]. Mientras que para la matriz4, solo se recorrieron las 3 primeras filas de la matriz,
las cuales contenian los valores de las constantes “M”, la constante “C” y la constante “K”.

El programa ingreso los valores de las sales de la primera fila y una vez que termind, el contador
sumo un “1”, para que este se desplace una fila mas abajo y asi repetir el ciclo completo hasta que

no quedo ninguna fila sin recorrer. Finalmente se retornd la “matriz5”, “lo”, y” promediow”.

4.5.1.8. Subprograma conversor

Este subprograma necesito dos argumentos para poder inicializar y estos fueron “matriz5” y “lo”,
esto se ve reflejado en que estan dentro del paréntesis en donde se define la funcién (figura 16)”.
El resultado obtenido por este subprograma fue una matriz. Finalmente se retorna el resultado de

las operaciones como “matriz6” (ANEXO 7).
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f conversor(matriz5,lo):
alfa = (len(lo[@]))

matrizé = []

almacenan los datos")
(len(lo)):
append([])
nge(alfa):
matriz5[nu]
fu =fu+l
matriz6[i].append(beta)

rint()

yrint("matrices con humedades calculadas g de agua/ 100 g de

print()

Figura 16. Codigo subprograma conversor

4.5.1.9. Subprograma estadistica

Aqui se calcularon valores estadisticos tipicos como el promedio y desviacion de cada columna, asi
como sus valores maximos y minimos. El promedio se dividié por “100” (siguiendo la metodologia
ocupada por Escobedo et al, 2012) para obtener la proporcién de g de agua /g de solido seco. Ambos

valores de promedio se retornaron junto a la matriz6é nuevamente (Figura 17) (ANEXO 8).

- estadistica(matriz6,promediow):
maximos= np.amax(matriz6, axis = 0)
print()
print(“los valores maximos de cada sal son:", maximos)
print()
minimos = np.amin(matriz6, axis = @)
print(”los valores minimos de cada sal son:",minimos)
print()
promedio = np.mean(matriz6,axis = 0)
print()

promedio2 = (promedio*@.01)
print()
desviacion = np.std(matriz6,axis = @)

print()

print()
print()
print()
return matriz6,promedio,promedio?2

Figura 17. Imagen del subprograma estadistica, el cual calcula los valores minimos, maximos y sus

promedios.
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4.5.1.10. Subprograma regresion

Se encargo de determinar la pendiente y el intercepto al realizar una regresién lineal sobre el
conjunto de datos promedio generados. El eje “X” esta asociado a la actividad del agua (Aw) y el eje

“Y” a los gramos de agua/ g de solido seco.

La programacién del cédigo que ejecuto la regresion se basé netamente en la definicidon

matematica, pero llevada a lenguaje de programacion.

Luego de la ejecucién completa de este subprograma no se retorna nada, ya que su Unica funcidn
es mostrar por pantalla los datos para llevar a cabo una nueva regresion lineal con los datos de
interés ordenados en forma de pares ordenados. El algoritmo también mostro por pantalla el grafico

de regresion lineal con todas las sales involucradas.

En el apéndice de este trabajo se puede consultar sobre otras variables involucradas en la ejecucion

del programa.
n — f—
i=1XiYi —nx Yy

m ()2 = = (T x)?

o
=
I

2
B. — im1 X" Ny Yi — Lima Xii * Mim1 Xi y— B.x
0~ - J b1
nYi, x% — (Ul x)?

Ecuacion 3: definicidn matematica de pendiente e intercepto de una regresion lineal.

4.5.1.11 Subprogramas variable x () y variable y ()
Son subprogramas que tienen como finalidad almacenar los primeros valores de “X” e “Y”,

aceptando solo valores numéricos. Estos se reiniciaron cuando que se le entregaron datos no

numeéricos. (Figura 18).
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f variablex():
h =[]
a = input("ingrese el valor de la coordenada X: ")
num_format = re.compile(r‘[0-9.]+%")
it_is = re.match(num_format,a)
if it is:
print("True”
a = float(a)
h.append(a)

def variabley():
1=11]
b = input("ingrese el valor de la coordenada Y: ")
num_format = re.compile(r‘[0-9.]+3")
it is = re.match(num_format,b)
it_is:
print(“"True")
b = float(b)
1.append(b)
~ecur ]_

Figura 18. Imagen de subprogramas “variables” encargados de recibir pares ordenados.

El plus de este subprograma fue que el usuario pudo ingresar los datos que estimo conveniente,
para analizar el proceso de deshidratacidn con las humedades de monocapa asociadas a Aw,
pudiendo elegir sales que estan asociadas a una baja actividad de agua (< 0.3) o sales asociadas a

una alta actividad de agua (> 0.7) (ANEXO 10).

4.5.1.12. Subprograma Regresion lineal 2

Este algoritmo tuvo como finalidad realizar una nueva regresion lineal con los datos seleccionados
por el usuario. Los ajustes de los datos fueron presentados en pantalla mediante la biblioteca
“MATPLOTLYB”. Esta biblioteca se encarga de generar graficos, asi como de personalizarlos con los

atributos definidos por el programador.

Dentro del programa “regresion lineal 2” se definieron los parametros que tuvo que ingresar
posteriormente el usuario, como la Aw inicial del producto, la Aw de equilibrio, la pérdida de
humedad del producto, su valor de em, su WVTR, la gradiente de vapor y las dimensiones del envase
y la presién de vapor asociada al almacenamiento para posteriormente incorporarlas en la ecuacion

de vida util (ecuacion 7).
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4.5.1.12.1. Célculo de humedad, critica inicial y de equilibrio

La humedad inicial del alimento debié ser transformada para poder ser parte de la ecuacidn. La
ecuacion lineal se desprende de la regresion entre la Aw (eje x) y los valores de la monocapa (eje y)
del programa “regresion lineal 2”, por lo tanto al reemplazar la AW inicial en la ecuacién se obtuvo

la humedad inicial:

Mi = Aw = pendiente + intercepto

Ecuacién 4

Donde:

Aw: Es la actividad de agua inicial con la que cuenta el producto
Mi: Es la humedad inicial transformada con los datos de la regresion lineal.

Perdida de humedad: corresponde a la cantidad de humedad que pierde el alimento. Para este
trabajo corresponde a una pérdida del 10%, es decir 0.1 siguiendo la metodologia de Escobedo et al

2012.

Humedad critica (Mc): corresponde a la relacion entre la perdida de humedad y la humedad inicial.

Mc = (1 — perdida de humedad (%)) = Mi

Ecuacién 5

Humedad de equilibrio (Me): El valor de la Aw de equilibrio del producto fue reemplazado

directamente en la ecuacidn de la recta para pasar de actividad de agua a humedad.

Me = Aw,g,; * Pendiente + intercepto

Ecuacién 6

Ecuacion de vida qtil: La pérdida de vida util estd asociada a la disminucién de “Aw” a valores por
debajo de la monocapa. El valor de la monocapa puede ser asociado como el contenido de humedad
critica el cual este asociado al valor critico de Aw. Al reemplazar todas las variables en la ecuacién
(7), se obtiene el tiempo de vida Util de la matriz alimentaria. El Genesis de esta ecuacién es
mediante la resolucion de ecuacion de difusividad de Fick en estado no estacionario sujetas a

condiciones iniciales y de frontera (Labuza, Altunakar, 2007).
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Ecuacién 7 Ecuacion de vida util

Luego de la aplicacion del método de Montecarlo, se obtiene un Unico valor, es decir, todas las
iteraciones junto con los datos ingresados por el usuario convergieron a un solo resultado, esto es
debido a que solo se generd una regresion lineal con los datos promedio de las humedades
asociadas a las sales. Si bien se aplicd Montecarlo, este se puede volver a utilizar para generar mayor

variabilidad en los resultados y asi aprovechar el comportamiento de la distribucién normal.

4.5.1.13 Subprograma Regresiones Muiltiples

Este subprograma realiza una simulacién por Montecarlo con las Aw de interés del usuario. A
diferencia de las otras regresiones que solo realizaron una regresion, este subprograma realizo “n”
regresiones, donde “n” es igual a las simulaciones ingresadas en un comienzo al programa. Las
nuevas pendientes e interceptos fueron reemplazados nuevamente en la ecuacion de vida util para
obtener una distribucion normal de resultados de dias de duracion del producto. Ademas, el
programa da a elegir al usuario si quiere tomar mds datos o menos datos de sales para hacer el
nuevo computo. Como los datos ya estan ingresados, no es necesario pedir nuevamente los valores
(ANEXO 11). Con seleccionar el nimero asociado a la “Aw” en la columna identificadora, el programa
entiende que se quiere hacer una nueva simulacién desde ese numero hacia abajo, por ejemplo, si
se selecciona el nimero 7, el programa comenzara a realizar simulaciones desde la sal “SrCl,"” (sal

gue esta en la posicidn 7) hasta la sal “NH4,504".

4.5.1.14 Subprograma Ordenar

El programa por medio de este subprograma dio a elegir el intervalo de dias que se quiere utilizar
para el conteo de resultado, y mostrar por medio de una imagen los valores acumulados en ese

intervalo , es decir, si el usuario ingresa un numero “10”, el programa contara los resultados en
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intervalo de 10 dias, agrupando los resultados de [0-10[ dias y luego que termine de contar los
resultados que coincidan con ese intervalo pasara al siguiente [10-20[ y asi sucesivamente hasta
llegar a los intervalos superiores obtenidos por la simulacién (ANEXO 12). Su funcionamiento se basa
en encontrar dentro de la lista de resultados los valores minimos y mdaximos y de los valores

acumulados de frecuencia para cada intervalo (figura 21).

El programa también entrego un archivo “CSV” (archivo de texto separado por comas). Este archivo
se cred en el directorio en donde se ejecutd el programa. El archivo generado debe modificarse en

el panel de control de Excel para poder visualizar los datos de mejor manera (ANEXO 13).

5. Resultados y Discusion de la Simulacion

El programa luego de su primera etapa de ejecucion, entrego una grafica de las AW asociadas a las
todas las sales involucradas y los valores de monocapa correspondientes al reemplazo en la ecuacién

de GAB. También se mostrd por pantalla los datos en forma de pares (Figura 19) (ANEXO 14).

[ Aw (actividad de agua) /g de agua/ g de solido seco

050 1 — regresion lineal
0.45 1 ajuste

040 1

0.35
0.30
0.25
0.20

0.15 /

010 1

g de agua/ g de solido seco

01 0z 03 04 5 06 07 0&
AW

Figura 19. Grafico de regresion lineal entregado por el programa en pantalla considerando todos los puntos

de Aw asociados a cada sal, junto con su correspondiente ajuste.

Al realizar la regresion con todas las Aw correspondientes a cada sal, se observd un buen ajuste,

teniendo este un R? de 0.9556 (ANEXO 15). Si bien los datos ajustan bien, se debieron tomar puntos
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gue ajusten de mejor forma al modelo lineal de la ecuacidn, eligiendo asi las ultimas 4 sales (Tabla

1).

Identificador Aw g de agua/g sélido seco
7 0.6909794369855028 0.38183128832533186
8 0.7530499690389322 0.4384636712657604
9 0.7629334379275952 0.4490478360754946
10 0.8010186170584891 0.4950674500648104

Tabla 1. Datos de las 4 sales que presentaron una mayor Aw asociada y correspondiente relacién con la
humedad de equilibrio. A partir de estos datos se realiza una nueva regresion.

La nueva regresion lineal presento un mejor ajuste, debido a que se seleccionaron datos semejantes
entre ellos. Los datos de interés seleccionados de la isoterma tuvieron un valor minimo de 0.69 y un

valor maximo de 0.8 de Aw (Figura 20).

Aw VS (g agua/g solido vs)
0.50 - -

0.48
0.46
o 044 .
0.42 A

040
® regresion lineal
038 A L ajuste

070 072 074 076 0.78 080
X

Figura 20. Regresion lineal utilizando las sales que presentan mayor migracion de agua (Aw > 0.69). SrCl,,

NaCl, NH,Cl, (NH,),50, ordenados de forma ascendente.

El R? de la nueva regresién es de 0.9926 lo que quiere decir que un 99,26 de los datos fueron

explicados por el modelo lineal (ANEXO 16).

Una vez que fueron reemplazados los datos en la ecuacion de vida util, se mostré por pantalla la

duracidn aproximada del producto, siendo esta de 8.1 meses, considerando que los meses tienen
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una duracién promedio de 30 dias. Este resultado esta en concordancia con los resultados expuestos

por Escobedo et al (2012). (ANEXO 17).

Este valor corresponde a un valor determinista, es decir, todas las iteraciones convergen finalmente
a un solo valor, cuando los datos promedio son reemplazados en la ecuaciéon de vida util. Este valor
estd asociado a solo una regresion lineal, por lo tanto, hubo que generar una mayor variabilidad de
resultados finales. Para esto, se llevd a cabo una nueva simulacién con aquellos puntos que mejor
son explicados por el modelo lineal y se realizé una regresién para cada simulacién de Montecarlo,
es decir, se hizo un total de “n” regresiones lineales y evaluaciones, con el fin de obtener “n”

resultados de duracién del alimento en meses.

Las pendientes y los interceptos de todas las iteraciones fueron reemplazados en la ecuacion de vida
de util con el fin de obtener mayor variabilidad (Figura 21). Una vez ordenados en intervalos de
ancho seleccionado por el usuario, se pudo seleccionar un intervalo de confianza para obtener un
resultado con mayor probabilidad de acierto. Como apoyo estadistico se puede utilizar el archivo
CSV ya que a un numero elevado de simulaciones ocurre solapamiento de las etiquetas de los
graficos. El intervalo de confianza fue elegido por defecto y no por exceso siguiendo la metodologia
de Escobedo et al, ya que es mejor que se acorte el periodo de vida util a que se alargue, para de
esta forma evitar una descomposicion por exceso de confianza, evitando asi problemas legales y de

nutricion.

41



DIAGRAMA DE PARETO

250 1 I
200 1

FRECUENCIA
FRECUEMCIA ACUMULADA

]

(=]

SSSSSSSS5555555855
Py Py Py Py Py Py Py Py Py Ay A i A g e g
SSS5SSS8855S555588
A L A i s L e L
INTERVALOS DE DIAS CORRRESPONDIENTES A LA VIDA UTIL

Figura 21. Distribucién de frecuencias para 2000 iteraciones.

A mayor nimero de repeticiones mayor fue el rango (diferencia entre el valor menor y mayor valor),
esto se debid a que aparece una mayor cantidad de combinaciones posibles y con ello nuevos
resultados. A modo de ejemplo, en las imagenes se muestra el resultado del grafico para 2000
(Figura 21) y 5000000 simulaciones (ANEXO 18).

también trazando una linea perpendicular a las frecuencias desde la frecuencia acumuladas, se
puede seleccionar un intervalo de confianza que se estime conveniente. Este tipo de metodologia
fue utilizado por Escobedo et al (2012). Esta metodologia no fue considerada porque los autores
consideraron el primer intervalo vacio y en este trabajo se consideré los dias efectivamente
generados y mayores a cero.

5.1. Problemas asociados a la simulacion

5.1.1. Indeterminaciones

Si bien el programa pudo generar millones de iteraciones, no todas las simulaciones entregaron un
resultado acorde a la experiencia evaluada, esto debido a las probabilidades y combinaciones que
tomaron las simulaciones, siendo estas con tendencias muy extremas, por ejemplo, probabilidades

que son casi 1 (0.999994567) y algunas que tienden a 0 (0.0000000001). Estos valores al ser
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reemplazados en la ecuacidn de vida util hicieron “caer” al programa (detuvo su funcionamiento)
no terminando el célculo. Esto se debié a que la ecuacion de vida util tiene incorporada una funcion
logaritmo natural, y esta no tiene como dominio a todos lo reales, sino que solo a los reales positivos
mayores a 0.

Para solucionar esto, se definié como una variable al argumento del logaritmo, variable que sera
testeada por una secuencia logica antes de ser evaluada en la funcién logaritmo. Si la variable
“argumento” es menor o igual a cero, el valor del argumento sera reemplazado por un nimero muy
pequefio cercano a cero. En caso de que sea mayor a cero, sigue su secuencia normalmente. Se hizo
un analisis de resultados y se obtuvo que 72 datos pasaron por esta conversion, representando solo
el 0.0036% del total de datos (para 2000000 de iteraciones).

5.1.2. Posibilidad de dias negativos

Esto se produjo por la combinacién de probabilidades que hicieron que se produzcan argumentos
del logaritmo (relacion entre Mi, Me y Mc) dentro del intervalo ]0-1[, entregando asi al final del
calculo, dias negativos. Estos dias no fueron relevantes ya que llegaron a representar solo el 0.004%
del total de resultados (considerando 2000000 de casos). Para efectos de este trabajo, el grafico de
frecuencias solo considero los dias positivos, y es por eso, que al realizar el conteo de datos
generados en el archivo CSV, no hacen el igual a las simulaciones ingresadas por el usuario, asi como
la sumatoria de la frecuencia relativa acumulada no fue igual a 1 (este dio 0.9999215). También, al
aumentar el nimero de simulaciones, se generan dias que se alejan demasiado de la media que

fueron considerados como “Datos andmalos” o “outliers”.

5.1.3 Economizacion de recursos

Si bien parece que las celdas en Excel son infinitas, en realidad no lo son, existe un limite y este es
de 1048576 filas y 16384 columnas (Soporte Microsoft, 2023). Como la cantidad de datos generados
es enorme, se necesita que estos datos estén ordenados de forma matricial para poder facilitar el
computo. Una gran cantidad de iteraciones es util cuando se tiene un sistema con mucha
incertidumbre, reduciendo estas a niveles aceptables. Este no fue el caso, pero de igual forma se
hizo funcionar el programa con hasta 5 millones de simulaciones, tardando aproximadamente 7

horas en ejecutarse. Esto dependera obviamente del sistema en donde se ejecute el programa.

La ventaja de programar la solucién y no realizarla en Excel, es la economizacién de recursos del

sistema, ya que, al llevar a cabo una iteracion tan grande, gran parte del hardware del sistema es
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consumido por las interfaces graficas, es decir, los menus y todas las opciones que muestra Excel

cuando se esta ejecutando.

5.3 Aw, contenido de humedad y vida util

Una isoterma de sorciéon de humedad es la representacion de la compleja relacién que existe entre
el contenido de humedad y actividad de agua de un alimento. La curva de isoterma muestra la
variacién del contenido de humedad a medida que la Aw aumenta o disminuye, y de esta forma
comprender y controlar por ejemplo, la formulacién de productos, su estabilidad y

almacenamiento (Simatos, 2002).

Por otro lado, la Aw se define como la medicion del estado energético del agua sobre un sistema,
la cual se define como la presién de vapor de agua de una muestra dividida por la presidon de vapor

de agua pura a la misma temperatura (Roudaut; Debeaufort, 2011).

En la grafica de isoterma de desorcion de un alimento se observa la relacion directa entre la Aw y
el contenido de humedad, es decir, si disminuye su Aw también lo hara su contenido de humedad

(figura 3).

La migracion de agua (perdida o ganancia de humedad) afecta al alimento produciendo
ablandamiento, endurecimiento, y un deterioro de la calidad organoléptica en general,

comprometiendo su estabilidad y limitando asi su vida util. (Roudaut; Debeaufort, 2011).

Se sabe que el agua es importante en la estabilidad y calidad de los alimentos, debido a que esta
interactua con otros componentes de la matriz alimentaria pudiendo alterarla. La Aw es un factor
determinante para el crecimiento de los microrganismos y para llevar a cabo reacciones de

descomposicidn, ya sean estas quimicas, fisicas o enzimaticas (Maltini; Torreggiani et al, 2003).

Un estudio sobre fideos fresco demostré que la vida util del producto aumenta a medida que se
disminuye la actividad Aw gracias a la ayuda de reductores de Aw, logrando que el alimento

dudara hasta 7 veces mas (Man Li; Kexue Zhu et al, 2011).

En el programa de simulacidn, se probaron distintos valores, tanto de perdida como de ganancia

de humedad, entregando los siguientes resultados promedio:
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Humedad Perdida 20% Perdida 5%
Vida util (Dias) 644 110

Tabla 2. Dias de vida util promedio generados por una mayor y menor perdida de humedad

respectivamente.

Por lo que se esta en consistencia con los autores. Esto se debe a disminuye y aumenta la

humedad critica respectivamente.

5.4 Aplicaciones de Montecarlo

Se ha aplicado la simulacion de Montecarlo en los siguientes trabajos en el area de ciencias de los

alimentos.

Journal of Food Protection
Volume 61, Issue 11, 1 November 1998, Pages 1560-1566

Research Notes

Simulation Modeling for Microbial Risk
Assessment

Michael H. Cassin! © %, Greg M. Paoli 1, Anna M. Lammerding ?
@

Show more v
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Volume 47, Issue 2, July 2012, Pages 364-370
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6. Metodologia modelamiento de datos

Como se mencioné anteriormente, Python es una poderosa herramienta para el analisis y
tratamiento de datos y gratuito. Como ejemplo nimero 2, se muestran los coeficientes obtenidos
de regresiones no lineales. Para esto, se cred un programa que fue capaz de leer archivos “CSV” y
de procesar sus datos segln el modelo de interés previamente definido. El archivo CSV tiene en su
interior la humedad en los diferentes instantes de tiempo para un proceso de deshidratacion.

Se utilizaron las bibliotecas “Scipy.optimize” para importar la funcién “curve_fit”, y también la
biblioteca “Lmfit” para importar sus funciones “model” y “parameters”.

El programa de modelacion leyé los archivos en formato “CSV” e importo sus pardmetros mediante

las etiquetas de las columnas.

Se definidé una funcién auxiliar con la funcién a modelar. Esta funcién hizo la comparacién con los
datos de entrada v/s datos de salida mediante la variacion de parametros. Esta funcion volvié a ser
utilizada mas adelante para comparar la ecuacion modelada en relacién con los datos de los

experimentales originales.

Posterior a esto, se definid un modelo mediante la funcién “Model”, funcidn que necesito como
pardmetro la ecuacion previamente definida, la o las variables independientes, y los nombres de los
pardmetros definidos como Strings. Luego de esto, se declara la funcidon “Parameters” asociandola
a una variable para posteriormente declarar los pardmetros junto a su valor inicial y sus posibles
valores minimos y mdaximos. Estos parametros son definidos por el programador y debieron ser
cambiados manualmente en caso de un mal ajuste luego de aplicar la funcion “model_fit”. El ajuste
es informado por pantalla y los pardmetros se deben ir cambiando de forma tal que el “R” ajuste de
mejor forma, asi como también se obtenga un bajo porcentaje de error. En caso de que él “%” de
error no llegue al 0%, este debe ser lo mds bajo posible.

Finalmente se hizo una grafica con los de los valores reales y los valores modelados, reemplazando

los parametros por los obtenidos por el ajuste.

47



f fraccional():
datos = pd.read_csv("“datos.csv™)
x= (datos.tiempo.values.reshape(-1,1))*6@
y = np.log(datos.hr.values._reshape(-1,1)*(9.869604401/8))

model odel(ecuacion_2,independent_vars=[ "
params = Parameters()

params .add( "difusividad2”,

params.add( "alfa"”, value

result = model.fit(data=y, params=params, x=x)

print(result.fit_report())

Figura 22. Pardmetros minimos y maximos definidos en el ajuste por Covarianza en el modelo ononal.

6.1. Resultados y discusién modelamiento

6.1.1 Modelo Midilli-Kucuk

Se tomaron datos de deshidratacion de “SAC APRICOT” a 40 C°, proporcionados por el director de

tesis para comprobar el modelamiento, obteniéndose el siguiente resultado.

Humedad vs tiempo

10

08

06

04

Contenido de Humedad

02

—— contenido de humedad

0o

) 200 100 €00 800 1000 1200 1400 1600
Tiempo (minutos)

Figura 23. Grafica de contenido de humedad del albaricoque real a medida pasa el tiempo en un proceso de

deshidratacion por aire caliente.
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Datos reales vs datos modelados MIDILLI KUCUEK
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Figura 24. Comparacion de datos reales vs datos modelados mediante una regresion no lineal por medio de

Python.

El “R?” de los datos modelados es igual a 1, es decir, los datos ajustaron perfectamente. Los

coeficientes encontrados por el programa coinciden a los presentados en la literatura (ANEXO 19).

6.1.2. Caso 2 difusion andmala

De forma andloga se llevd a cabo un modelamiento de tipo de fraccional (difusién anémala) para la
deshidratacion de manzana mediante ventana de refractancia a 55 °C. Se tomaron estos datos
debido a que Hernandez (2017) realizo este tipo de modelamiento, y esta manera se pudo

corroborar el modelado mediante Python.

Este fue un caso en especial dificil ya que esta fue la Unica forma en que se pudo modelar fue por
minimizacién de minimos cuadrados. El ajuste mediante covarianza (otra alternativa de Python) y
Solver no pudieron con este tipo de modelado. Lmfit fue la Unica biblioteca en poder realizar un

buen ajuste (ANEXO 20).

El ajuste fraccional estuvo dentro de los pardmetros informados por Hernandez [25], tanto para la
difusividad asi como al orden del exponente (ANEXO 21). Los datos modelados correspondieron a
los valores promedio del secado por refractancia a 55 °C para fruta fresca, datos que fueron tomados

de esta tesis.
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El ajuste tipo modela de mejor forma procesos de deshidratacion con humedad inicial intermedia

(<0.9), esto debido a que para el “t” igual cero, el primer coeficiente corresponde al valor constante

de la serie.
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Datos reales vs datos modelados

—— contenido de humedad real
—— contenido de humedad modelado
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Tiempo (segundos)

Figura 25. Datos de deshidratacion experimentales

Datos reales vs datos modelados de modo fraccional

= contenido de humedad real

—— contenido de humedad modelado

0 5000 10000 15000 20000

Tiempo [segundos)

Figura 26. Modelamiento tipo Difusion Anomala. De forma analoga se grafican los datos reales y los datos

modelados por medio del modelamiento de difusion anomala.
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El programa desarrollado en Python pudo obtener los parametros de la regresion no lineal de
cardcter fraccional gracias a la ayuda de sus librerias asociadas al tratamiento y andlisis de datos.

Los valores de los coeficientes estan acordes a los presentados en literatura.

Si bien se logran excelentes ajustes en el modelado usando Python y el método de minimos
cuadrados, existe una dificultad asociada a cada modelo y esta es el de encontrar las condiciones de
frontera que deben ser asumidas, es decir, las condiciones iniciales con las que se quiere que
arranque el ajuste y los intervalos (valores maximos y minimo) en que los valores a encontrar se
suponen que se encuentran, valores que deben ser configurados de forma manual por el usuario,

hasta encontrar un R? optimo y un bajo valor de y? .
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7. Conclusion

El programa creado en Python para la determinacion de vida util tuvo un desempefio exitoso al
compararse con los datos presentados en la literatura. El programa no solo fue capaz de realizar 500
simulaciones, sino que pudo realizar hasta 5000000. Estas elevadas iteraciones podrian ser de
utilidad para determinar valores que tengan asociados mucha incertidumbre. También se intentd
mejorar la interfaz del usuario en el programa de Montecarlo, pero la programaciéon web no soporto
las iteraciones, ademas, solo desde el afio pasado se hizo compatible la programacién en HTML5 y

Python.

El modelado de datos se desarrollé de manera satisfactoria y los resultados estuvieron de acuerdo
con los valores presentados en literatura, tanto para el modelado mediante Midilli Kucuk y el
modelamiento de difusién anémala. El uso de las bibliotecas y funciones para el modelamiento y
tratamiento de datos por Python es gratuito a diferencia de otros programas que necesitan licencia

para obtener todas las funcionalidades.

La utilidad de llevar cabo una simulacién de Montecarlo en el campo de ciencias de los alimentos es
el respaldo estadistico al momento de escoger un valor. Si bien la obtencidn de resultados puede
ser apoyados por un intervalo de confianza del 95%, a la industria no le seria conveniente en
términos econdmicos, ya que se limita la vida util del producto en comparacion con el valor obtenido
de la forma deterministica clasica, Pero como los alimentos son sistemas complejos y son muy
susceptibles a distintos tipos de deterioro, este método entrega un resultado de vida util mas

realista.

Se explico el funcionamiento, las bibliotecas y las funciones utilizadas en ambos programas, para
que este trabajo sirva como guia a estudiantes de la carrera de ingenieria en alimentos que quieran

realizar trabajos de modelamientos complejos asi como simulaciones por Montecarlo.

La creacion de ambos programas se llevé a cabo desde cero mediante ensayo y error. Para
desarrollar estos algoritmos se tuvo que recurrir a literatura y otros recursos de internet, como foros
y distintos canales de YouTube dedicados al tratamiento de datos. La habilidad de programacion
debe ser ejercitada y estudiada constantemente para asi no perder la costumbre y mantenerse a la
vanguardia en cuanto a las nuevas funciones y bibliotecas. Los enlaces a los programas se

encuentran en anexo.
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Dado que los dos programas cumplen su funcién de manera satisfactoria se puede que concluir que

la hipdtesis es verdadera.
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9. ANEXO

ANEXO 1. Cédigo para imprimir por pantalla el mensaje “hola mundo” en Python

def hola():
print(“"Hola mundo™)

hela()

ANEXO 2. Mensaje mostrado en pantalla

In [1]: runfile('C:/Users/j
Hola mundo

In [2]:

ANEXO 3. Secuencia de instrucciones para imprimir “hola mundo” en lenguaje de programacion

Java.

prueba{

void main (String[] args){

em.out.println(x: "hola mundo™);

ANEXO 4. Redondeo al menor entero posible por parte de la funcion “int” en python

>>> int (3.9)
3
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ANEXO 5. Distintos tipos de mecanismos de deterioro en distintas matrices alimentarias.

GRUPO DE ALIMENTOS

PRODUCTOS

Refrescos bajos en calorias

MECANISMOS DE DETERIORO

Hidrolisis

CAMBIOS LIMITANTES

Pérdida de dulzor

DETERIORO EN LECHE Y PRODUCTOS
LACTEOS

En general pueden experimentar oxidacién,
rancidez hidrolitica, crecimiento bacteriano,
y cri

d

par

lactosa.

Helados

Pérdida de humedad y oxidacion.

Formacion de cristales de hielo y rancidez
(oxidacion).

Leche

Leche en polvo

Oxidacién, reacciones hidroliticas.
Crecimiento microbiano

| Adsorcion de humedad y
oxidacion.

Rancidez y sabores extrafios.

Apelmazamiento, rancidez y cambios de
sabor.

Mantequilla

Oxidacion

Rancidez

Queso fresco y semicurado

Oxidacion, cristalizacion lactosa y
crecimiento microbiano.

Rancidez, textura arenosa, produccion mohos.

Yogurt

Sinéresis y oxidacion.

Separacion del suero y rancidez.

DETERIORO EN PRODUCTOS DE LA PESCA
FRESCOS

Generalmente puede observarse crecimiento
dela

bacteriano, oxidacion, rebland

carne, cambios de coloracién.

Pescado fresco

Crecimiento microbiano y
reacciones quimicas

Pérdida de firmeza de la carne, opacidad de la
coérnea, olores y sabores desagradables
(sulfuro, amoniaco), pérdida de piel o
escamas, mucus lechoso-opaco superficial.

Marisco fresco

Crecimiento microbiano y
reacciones quimicas

Pérdida de firmeza de la carne, olores y
sabores desagradables (sulfuro, amoniaco),
mucus lechoso-opaco superficial, cambios de
coloracién (melanosis).

ANEXO 6. Identificacion Unica de los objetos en su correspondiente ejecucion. Este valor cambia

por cada ejecucién del programa. Si bien el nombre de la variable se llama matriz, estas

corresponden a listas vacias.

»»> matriz
>>> matriz
»>>> 1d(mat
2720558111
»>>> 1d(mat
2720558111

[]

_ 2 = matriz
riz)

0l6

riz 2)

6l6
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ANEXO 7. Salida de los datos ya en forma de matriz luego de la ejecucién del subprograma

“conversor”. Para este ejemplo existen 6 columnas las cuales corresponden a 6 sales ingresadas.

matrices con humedades calculadas

12

L B Bl e B e T e B e B e T e B e T e T e B e B e B

12.
13.
14.
15.
.70229104
13.
14.
13.
13.
12.
15.
14.
13.
14.

61670770
54774104
868565104
39108537

38653598
33582331
62692041
25555366
81758273
55209458
09533483
30480726
50530648

le.
. 79735890
15.
19.
.19254512
.19856747
.58646033
.53545235
.60731120
le.
15.
.52280392
.35741008
.52722107

17

17
17
18
17
17

17
18
18

41271754

26431106
13280568

64159774
64535516

18

. 78353484
15.
21.
21.
19.
20.
21.
19.
20.
18.
22.
15.
21.
21.

54036751
502544856
543341¢4
59276895
16557998
11325250
57394606
15306452
52413669
50799055
54435037
51130540
065550892

21.
22.
26.
25.
23.
23.
25.
22.
23.
21.
26.
22.
26.
24,

g de agua/ 100

69703518
62173017
02635749
03178373
29965500
51546919
06459094
65272263
61022615
64727835
61554043
43573736
13004855
54681162

g de solido seco

23.
24,
29,
.21785687
26.
26.
28.
25.
26.
23.
30.
24,
.22165971
.22438735

28

30
28

57247010
56415857
72456436

18467089
22064045
40624756
12295389
©1226533
BG9368791
08765774
52384335

25.
26.
32.
30.
238.
238.
30.
26.
. 15585327
25.
32.
26.
33.
30.

23

66264826
35534524
38263827
40012638
325896825
led42731
94353903
92552154

44333458
55804714
71560560
18047512
60311509

ANEXO 8. Resumen el analisis estadistico realizado por el programa estadistica para cada columna

los valores maximos de cada
46.42856089 56.31467101 58

los valores minimos de cada
30.3686%022 33.50818156 33

el promedio de las sales es:
37.77883261 43.234659898 44

el promedio de las sales en

la desviacion de cada sal es:
3.690826833 5.157157%6 5.46605322

se tienen los siguientes wvalores

que asocia la humedad a las sales involucradas en la simulacién.

sal son:
.134595302

sal son:
.93221764

5.86516178 19.87766855 22.50799055 Ze6.

[1
66.194517599]

[ 5.2944377

13.79335781 16.65463757 20.

36.05119954]

6.86601608]

g de agua/ g de solido seco es :

el promedio de las sales en g de agualO0 g de solido seco es :
37.77883261 43.234659698 44.27387582 48.68212741] estos valores corresponden al eje v de la re

los valores promedio de cada sal son:

61584043 30.44440

58059909 23.42670

[13.71918671 18.05361163 20.57616357 24.21407036 27.31027934 29.
.27387582 48.66212741] g de agua/ 100 g de solido seco

[0.13719187 0.18053612 0.20576l6
0.377786833 0.43234699 0.44273876 0.48682127] estos valores corresponden al eje ¥ de la regres

[1.22743514 1.03053075 1.07109197 1.32035597 1.68862641 2.01908

[13.71918671 18.05361163 20.57

[0.112938%2 0.23809005 0.32202084 0.4319159
0.69126171 0.75288667 0.76292456 0.80089%606] estos valores corresponden al eje x del grafico
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ANEXO 9. Un arreglo en una dimensién “a” es transformado en una matriz de 3x5 segun los

parametros entregados a la funcién np.reshape .

numpy np
a=1[1,2,3,4,5,6,7,8,9%,10,11,12,13,14,15]
alfa = np.reshape(a, (5,3))

print(alfa)

11 12]
14 1511

ANEXO 10. Matriz promedio de Aw y g agua/g solido-asociados a cada valor de sal

ingrese la posicion desde la cual quiere empezar a trabajar, posicion desde la 1- 1@

[['1" "LICL" '@.11300038409508623" '0.13733224160824345"]
"CH3CO0K" '@ 907449603656"' '©.18096276756971613" ]
'MGCL2" '@ 0919871858" '0.20661405493978413" ]
'K2C03' '@. 50811500177 '@©.24356579399¢
"MG(ND3)2" '9.5100045147601766" '©.275202306323339

"SRCL2" '©.691002471345609" '©.38435642921810126"]
"NACL" '@.753005648609559" '©.4393688129927628" ]
9' 'NHACL' '@.76308539979829 '0.45086594884735204 "

[

[

[

[

[

[ 'NABR' '©.5579970042631642" '©.29815739543747516" ]

[

[

[

[ '(NH4)2504" '0©.8009994889 '0.49669866028718934 "' ]

ANEXO 11. Repeticion del calculo por Montecarlo para mayor variabilidad.
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A continuac

ion, se calculara mediante MONTECARLO iteracic

interes asociadas a una actividad de agua Aw
ingrese la posicion desde la cual quiere empezar a traba

0
0
0
0
0

"‘3
I‘]
!‘3

L B s Y e I s B e I e B s BN s B s B s |
ol oo L Y T Y A Y S T

®

'8.5

.112979@1625144942"
.23810560370443257"
.3219978889418679"
.A43197125013142834"
.5099716817750587"'
hﬁ.!ddhﬂdllldb
.6909794369355028"
.75 +ﬂduq5uﬂ_89322'
.?hqu 34379275052
#58489

g
20101861708584891"

.

lg
IE

‘0.

I‘]
!‘3

".13796100371927716" ]
'9.18146290220330819" ]
20688106074035012" ]
'0.24371474862445772" ]

.275100285177068" ]

.29777596386863303" ]
38183128832533186" ]
.4384636712657604 " ]
.4490478360754946 " ]

'0.4950674500648104 " 1]

su opcion desde la cual quiere trabajar:

ANEXO 12. Eleccidon del ancho del intervalo a contar. Por ejemplo, si el ancho del intervalo es de

10, el programa los agrupara en grupos de diez dias.

e y

[0.69116276 ©.75368758 0.76336705 ©.80174296]
[0.35052102 ©.39197178 ©.39923122 ©.4307356 ]

Valor minimo de pendiente ©.400815253648010757 v el maximo de pendiente e
Valor minimo de interceptos -2.133184616387385 y el maximo de intercepto

elija los intervalos de dias por

ANEXO 13.

los que quiere contar:

1)Primero se deben seleccionar todos los datos con CTRL +SHIFT+flecha abajo del teclado.

2)Luego pinchar en “datos” e ir a “texto en columnas”.

3)Se selecciona delimitado y se da clic en siguiente

4)Se selecciona el separador por comas y se da clic siguiente ahora los datos queda listos para

futuras operaciones.
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Al - fr | JINT

A B | C |
JINTERVALO_DE_DIAS,FRECUENCIA, frecuer
0,"[0, 10]",7,3|5¢-06,3.5e-06
1,"[10, 20]",6,8e-06,6.5000000000000004e-
2,"[20, 30]",11,5.5e-06,1.2e-05
3,"[30, 40]",7,8.5e-06,1.55e-05
4,"[40, 50]",1%,7.5e-06,2.3e-05
5,"[50, 60]",5,2.5¢-06,2.55e-05
6,"[60, 70]",9,11.5e-06,3e-05
7,"[70, 80]",17,8.5e-06,3.85e-05
8,"[80, 90]",1(j,8e-06,4.65e-05
9,"[90, 100]",}6,1.3e-05,5.94899999999999
10,"[100, 110{",26,1.3e-05,7.25e-05
13 [11,"[110, 120{",29,1.45¢-05,8.7e-05

=
el b = A R e A R R LS

-ormulas Datos Revisar

P Consultas y conexiones
o
~ [

EE i 8e

rﬁ—l
exto en E;j - Ar
radas columnas c® rﬁﬁ hip

Herramientas de datos

Tewtn an enliimnas

Elija el tipo de archivo que des:

®

O De ancho fijo - Lost

- Cara

Separadaores

|:| Tabulacién
|:| Punto y coma
Coma

|:| Espacio

|:| Otro:
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ANEXO 14. Regresion lineal para todos los elementos involucrados.

Esta matriz corresponde a las sales involucradas-Los valores de BW de cada sal
[['1' 'Licl"' '0.112593892266826186"' '0.13719186712144654"]
['2' 'CH3CooK' '0.2380500464853%41" '0.180536116312154"]
['3' 'Mgclz2' '0.32202084321991%3" '0.2057616396938405"]
[*4' 'E2CO3' '0.43191950263261526" '0.242140703559055687"]
['5" '"Mg(NC3)2' '0.510010563307539%8" '0.27310275336445503"]
['6' 'NABR' '0.5580993863673238' '0.29539353596680831"]
['7"' '"SRCL2' '0.6912617140662336" '0.37778832608488444"]
['8' '"NACL' '0.7528B66698367852"' '0.4323465858068717"]
['S" '"NHACL' '0.7629245628454767" '0.4427387582062166"]
[*10" "(NH4)23504'" '0.80085%60565040938"' '0.4868212740704%26"']11]

la pendiente es : 0.0886380123566309 v su intercepto es: 0.2614584116614837¢6

la ecuacion de la recta es: y = 0.0886380123566309 X + 0.2614564116614837¢6

ANEXO 15. Ecuacién y ajuste de la recta.

la ecuacion de la recta . 3. 50 87 X + 0.84785580

el ajuste de la ecuacion

ANEXO 16. Ajuste de la regresidn lineal para las ultimas 4 sales de interés que presentan una

mayor Aw asociadas

p9794369855028, ©.7530499690389322, ©.7629334379275952, ©.8010186170584891] su coordenada
53318, ©.4384636712657604, ©.449, 0.495]
1.815262244658422 X+ -0.3223987626013418 y su ajuste ©.9925654666535715

0.001603731201163345
la duracion del producto es 242.854216339
duracion
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ANEXO 18. Obtencion de una distribucion de 500000 valores de vida util ordenados en interalos de
10 dias

DIAGRAMA DE PARETO

BOOOO
70000
60000
50000 ‘

40000

FRECUENCIA

30000

FRECUENCIA ACUMULADA

20000

10000

i
w

INTERVALOS DE DIAS CORRRESPONDIENTES A LA VIDA UTIL

ANEXO 19. Analisis estadisticos y pardmetros encontrados mediante en ajuste curve_fit.

Statistics]]
ftitting method
function evals
data points
variables
chi-square
reduced chi-square
Akaike info crit
Bayesian info crit
R-squared
[ [Variables]]
k: 5.9613e-84 +/- 1.7507e-12 )
b: -1.6211e-85 +/- 1.4491e-13 (0.0¢€ (init
n: 1.15710000 +/- 4.9824e-10 ( (init =
[[Correlations]] (unreported correlations are < @.
C(k, n) = -8.994
C(b, n) = ©.749
C(k, b) = -0.684
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ANEXO 20. Reporte estadistico asociado a la regresion no lineal de difusion anomala.

Statistics]]
fitting method
function evals
data points
variables
chi-square
reduced chi-square
Akaike info crit
Bayesian info crit
R-squared
[[Variables]]
difusividad2: 4.1916e-17 +/- 4.5089e-17 (107.57%) (init = le-13)
alfa: 2.64342025 +/- P986980 (4.16%) (init = 1)

[Correlations]] (unreported correlations are < @
C(difusividad2, alfa) =

ANEXO 21. Resultados informados por Hernandez (2017) para obtener los coeficientes de

difusividad.
Fruta fresca Fruta pretratada
0=2,231 a=1,452
Desr - 10™ m?/s® R? SEE Depp 10 m?/se R? SEE
VR 55 °C 0,11 0,9877 1,2E-02 0,36 0,98%1 2,9E-03
VR 75 °C 0,81 0,9811 7,5E-03 1,06 0,9878 8,8E-03
VR 95 °C 3,00 0,9927 8,0E-04 2,52 0,927  8,0E-03

ANEXO 22. Datos extraidos de Hernandez (2017) del secado a 55°C por ventana de refractancia de

manzana para llevar a cabo la modelaciéon de difusion andémala.

Tiempo (minutos) Contenido de Humedad
0 1
20 0.972
40 0.933
60 0.881
80 0.808
100 0.721
120 0.612
180 0.238
240 0.054
360 0.0
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Enlaces de los programas

1)https://github.com/Alpacawithglasses/Montecarlo

2)https://github.com/Alpacawithglasses/modelamiento

3) https://github.com/Alpacawithglasses/Manual.git

Apéndice

Definiciones y funciones basicas en Python

INPUT: Cuando se ejecuta esta funcién en alguna linea de cddigo, esta espera a recibir un texto por
medio del teclado. Por defecto, el texto ingresado sea numérico o no, tiene caracter de “STRING”.

“Input” almacena el texto ingresado en la o las variables asignadas para ello.

If : Condicional que toma una accién segln una condicidn booleana, es decir, si la condicidén es

verdadera o falsa.
STRING: Cadena de datos formados por caracteres iguales o distintos. Son datos no numéricos.

INT: Cuando se coloca esta funcién antes del “input” la variable que se espera a recibir en Python
es transformada a un caracter numérico de tipo “entero de precision fija”, esta funcidn no es valida
para datos de tipo letra o de caracteres. Si la variable recibe por parte del usuario un numero de
tipo decimal (de punto flotante en Python), la funcién “int” redondeara al entero de menor valor

posible (ANEXO 4).

Def: Se ocupa para definir y crear un programa. Se definen el nombre de la funcién junto a los

parametros que necesita para funcionar.

Expresiones regulares(re.): Sirven para operar especificamente cadena de textos con distintas

funciones, por ejemplo, la funcidén de expresion regular “re.match”, corresponde a patrones de

busqueda dentro de un texto. La funcidon “match” de los objetos regulares, hace la bldsqueda y
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devuelve un valor verdadero en caso de que el valor ingresado se encuentre dentro de los posibles

valores ya definidos.

Print: Esta funcién es la mas comun en los lenguajes de programacion, si bien cambia la sintaxis
dependiendo el lenguaje en el que se esté implementando el programa, su funcién es la misma,
mostrar un mensaje por pantalla. Puede servir para mostrar el resultado final de unas operaciones
légicas, operaciones aritméticas, o como una serie de instrucciones para facilitar el uso de los

programas.

Scipy: Desde la pagina oficial “docs.scipy.org” se informa que en particular su modulo “optimize”,
permite maximizar o minimizar funciones objetivo que posiblemente se encuentren sujetas a
restricciones. Por otro lado, “curve_fit” utiliza minimos cuadrados no lineales para ajustar una
funcidn a los datos de prueba. Existen otras funciones de interés dentro de esta biblioteca que
permiten solucionar problemas que no se pueden resolver de la forma analitica, y estas son: La
funcién “Newton” (que aplica el algoritmo de Newton-Raphson) o el algoritmo de “Tom”, por

nombrar algunas.

Lmfit: Se basa en los métodos de optimizacidén de “Scipy”, pero mejorados. Proporciona una interfaz
de alto nivel para la optimizacion no lineal y problemas de ajuste de curvas de Python. El uso de
“Parameters” como objetos, le da mas robustes y atributos a la hora de realizar optimizaciones, ya
que estos parametros son modificables y se pueden acotar a intervalos definidos por el
programador.

Sum (): Suma todos los elementos numéricos de una lista, tupla o un objeto de clase Numpy.ndarray.
Devuelve un valor numérico, por lo que los datos de entradas no deben ser alfanuméricos o nimeros

en forma de Strings.

Np.array(lista).reshape(len(lista),z): Se utiliza para redimensionar vectores. Necesita como
parametros el arreglo o vector, el cual esta indicado como “lista”. “Len(lista)” obtiene la dimension
del vector lista y se toma como parametro y lo convierte en un vector de “len (lista)” dimensiones.

wuon
z

Finalmente el valor de indica el nimero de columnas, mientras que len(lista) se asocia con el

numero de filas. (ANEXO 9)

Lista_de_sales: Provino del programa “cortador” y es una lista que solo contiene el nombre de las

sales.
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Posicidn: Es una lista con nimeros de 1 a n, donde “n” corresponde a la cantidad de sales ingresadas.

Promediow, promedio y promedio2: Estas tres variables son del tipo ‘numpy. Ndarray’, la cuales
fueron creadas en subprogramas anteriores. Un objeto de clase “numpy.ndarray”, es la estructura
de datos central de la libreria Numpy, y los objetos que tengan esta clase (caracteristicas), van a

poder ser operados directamente con esta libreria y utilizar todos sus médulos ya definidos.

Penultimamatriz = np.concatenate((matriz_1, matriz2, matriz3, matriz4),1): Se utilizo esta funcidn
para juntar todas las matrices en una sola mediante la concatenacidn. Se entregan entre paréntesis
las matrices a unir seguido de una “,” como separador para luego agregarle un niumero. Si no se
agrega este Ultimo nimero (o si es que se coloca un “0”) la concatenacion se llevara a cabo por filas.

El numero “1” por otra parte, indica que la concatenacidn se llevara a cabo por columnas.
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