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Supervision in-situ y en tiempo real del color de una muestra liquida
usando PCA 3D
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En éste trabajo se presenta un sistema capaz de supervisar el color que toma una muestra liquida en un instante de tiempo. El
sistema se basa en un sensor de color controlado por una computadora. Se disefié un software que adquiere los datos y realiza el
andlisis por componentes principales PCA, presentando en tiempo real el diagrama de puntuaciones PCA en tres dimensiones.

Palabras Calve: PCA 3D tiempo real, in-situ PCA, colorimetria.

In this work a system that monitors the color of a liquid flow, using Principal Components Analysis (PCA) in real-time, has
been achieved. The system is based on a commercial color sensor, which is controlled by a personal computer. Special designed
software acquires the data, and makes the PCA analysis. The three dimensional PCA score plot is shown in real-time.

Keywords: real time PCA 3D, in-situ PCA, reflectance, liquid flow color.

1. Introduccion

El color es un factor importante para muchas industrias
[1], a partir del exceso o falta de color es posible determinar
la calidad de un producto [2].

En muchos procesos industriales se usan técnicas
espectroscOpicas; las cuales analizan la luz reflejada o
transmitida a través de la muestra.

El uso de la luz reflejada por la muestra permite el
andlisis de una muestra opaca, 0 que por razones
experimentales de fabricacién, es imposible medir la luz
transmitida [3].

La reflectancia en el rango visible, se usa en la industria
para el reconocimiento de colores, y existen
espectrofotémetros comerciales que realizan dicha tarea.

Cada color tiene un espectro de reflexion (muestras
opacas) o transmisién (muestras transparentes) tinico en el
rango visible (400nm-800nm).

Técnicamente, supervisar el color de una muestra
involucra obtener el espectro visible y compararlo con el
espectro de un color de referencia. Sin embargo la
comparacién con un solo color solo da informacién acerca de
si el color de la muestra se acerca o aleja del color de
referencia.

El objetivo del presente trabajo es construir un sistema
automatizado que permita supervisar en tiempo real el color
de una muestra liquida; la cual pasa a través de una celda de
flujo.

2. Analisis por Componentes Principales
Dinamico

Para obtener el espectro de la luz reflejada por una
celda de flujo; se utilizé el sensor de color Honeywell
Mod.CRS301; el cual es un espectrofotémetro de reflexién,
para el rango visible (400nm — 800nm). Utiliza una fuente
de luz blanca Ja cual pasa a través de una fibra 6ptica hacia
un cabezal mévil, el cual posee lentes de enfoque. La luz se
que se refleja en la celda de liquido regresa a través de la

misma fibra 6ptica hacia el cuerpo del espectrofotometro; se
utiliza un prisma para dispersar la luz y la luz dispersada va
hacia 256 sensores, obteniéndose un espectro de reflexién
con 1.6nm de resolucién.

Por tanto el espectro de la luz reflejada por la celda de
flujo puede representarse por R; ; donde j es un entero entre 0
y 255.

En el presente trabajo se analizan datos dindmicos, por
tanto el nimero de muestras que se toma depende de la
frecuencia de sensado del sistema, asi para un tiempo ¢ se
pueden tomar i muestras, cada una de las cuales representa al
color que tiene el liquido en la celda de flujo en cierto
instante de tiempo. Dicha frecuencia de sensado debe ser por
lo menos el doble que la frecuencia de cambio en el color del
liquido y asi evitar errores de medida como lo predice el
Teorema de Nyquist.

Por tanto la forma del espectro cambia de acuerdo como
cambie el color del liquido. Y éste color cambia con el
tiempo.

En un trabajo anterior se analiz6 el espectro de absorcién
de muestras liquidas usando el Anélisis de Componentes
Principales (PCA) en dos componentes para discriminar a las
muestras [5].

En el presente trabajo se utilizé6 como base el PCA pero
con la diferencia, respecto al trabajo anterior, de que el
nimero de muestras no es fijo sino que varfa con el tiempo;
por tanto la medicién de j longitudes de onda (256 en éste
caso) o "variables" y de i (i=f{t)) muestras u "objetos",
pueden representarse por la matriz: R;;.

Cada medicién de una muestra i, se expresa como un
vector en el espacio j-dimensional. E1 PCA permite reducir
las dimensiones de dicho espacio.

Usando PCA los datos del espacio j-dimensional, se
proyectan en el plano formado por la componente principal 1
(PC1, es la direccién en el espacio j-dimensional, donde esta

la mayor variancia de R ), la componente principal 2 (PC2,
es la segunda direccién en importancia donde esta la

variancia de R ); y la componente principal 3 (PC3, es la
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tercera direccion en importancia donde esta la variancia de
R).

El primer paso es centrar cada objeto de la matriz
respecto de la media R ; como se observa en la ecuacién:

6y

Luego se crea un modelo lineal, el cual consta de un
término llamado de estructura, formado por el producto de
dos matrices (TP"), y el término de error residual, E, o la
parte de la matriz que no pudo ajustarse al término de
estructura, como se observa en la ecuacién:

R=TP" +E @)

O en forma equivalente:

Flujo de liquido

Lente M6vil

Celda de Flujo

Fibra Optica

R=itwp§+E

w=1

©)

donde A, es el niimero de componentes principales del
modelo, #, es el vector de puntuacién (score) para la
componente w y p,, es el vector de carga (loaging) para la
componente w. El algoritmo calcula sucesivamente cada ¢,, ,
pw Y cada E,, que es la matriz de error para cada componente
principal w. Los gréficos que se utilizan en el presente
trabajo son los graficos de puntuacién con tres componentes
principales PC1, PC2, y PC3, los cuales cambian en forma
dindmica cuando el color del liquido en la celda de flujo
cambia.

PC

Honeywell
CRS 301
Sensor de Color
Bomba
Peristaltica

Figura 1. Esquema de la configuracion experimental.

3. Procedimiento Experimental y Resultados

Se construyé una celda de flujo con dos ventanas
transparentes, fuera del vidrio de la ventana posterior se
colocé una pantalla blanca, De tal manera que la lente
mévil del sensor de color se colocé frente a la ventana
transparente. Ver figura 1.

Se desarroll6 un software en LabView para adquirir los
datos del sensor de color conectado a través del puerto RS-
232 ala PC, ver figura 2. Los datos del espectro obtenido se
normalizaron y se guardaron en un archivo.
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Posteriormente cuando el nimero de espectros  sea
mayor a 4; el software realiza el andlisis PCA. El software da
como resultado el grifico de puntuacion con 3 componentes.
Se prepararon 5 soluciones con diferentes colores: Amarillo
(E104, E120), Verde (E104, E131), Rojo (Acid Fuchsine,
Merck 7629), Naranja (Orange G, Merck 6878), Azul
(Aniline Blue, Merck 1275) y ademds el solvente (agua
destilada) el cual es transparente.

Usando la bomba peristéltica se succionaron en forma
continua las muestras; en el siguiente orden: solvente,
amarillo, verde, rojo, naranja, azul, y nuevamente el
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solvente; cuidando que no se generen burbujas en la celda de
flujo.

En la figura 3; se observa el grafico de todos los
espectros tomados durante el proceso. Se puede observar la
existencia de varias familias de curvas; cada una de las
cuales corresponde al color del liquido; por ejemplo desde el
inicio del experimento t=0 hasta t=40 muestras corresponden
al solvente; luego la siguiente familia al amarillo; luego
verde, luego rojo, luego naranja, después azul y por tltimo el
solvente. De tal manera que se puede distinguir a partir de la
forma del espectro cual es el color del liquido que pasa por

.
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Figura 2. Panel de control del software desarrollado para el sistema. Toma datos del sensor de color y los analiza usando

PCA y grafica el PCA-3D in-situ.

la celda de flujo. Este proceso resulta tedioso y poco préctico
para un operario, e inclusive es poco prictico en el momento
de implementar un algoritmo de computadora.

En la figura 4 se observa el grifico de puntuacién PCA en 3
dimensiones, hecho in-situ y en tiempo real; a través de él se
puede observar con claridad el cambio de color, ademds,
como es caracteristico del PCA, cada espectro que posee 256
pares ordenados (Longitud de onda, Reflexién); se reduce a
un solo punto, en este caso de tres dimensiones en el espacio

de componentes principales, facilitando la comparacién entre
colores y la formulacién de algoritmos especializados para la
determinacién de posibles causas en la linea de produccién
que estén motivando el cambio de color en el producto final,
y su correccién.

Usando el grafico de puntuacién fue posible determinar si el
color del liquido cambia, in-situ y en tiempo real. Ademads
con el grifico se pudo determinar hacia que color estaba
cambiando.
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Figura 3. Grdfico de todos los espectros de reflexion que corresponden a la variacién temporal del color del liquido que pasa
por la celda de flujo.
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Figura 4. Grdfico PCA-3D dindmico observado en tiempo real, el cual indica cémo cambié el color del liquido en la
celda.
3. Conclusiones. Usando el grifico de puntuaciones, dado por el sistema,

es posible distinguir que color tiene el liquido en la celda y la
Se desarroll6 un sistema que grafica el PCA con tres trayectoria del cambio de color del liquido.

componentes in-situ y en tiempo real; el cual da informacién El uso de éste sistema posibilita la supervision
acerca del color de un liquido que pasa a través de una celda auton'la'nzada del color .de una muestra asl €Omo la
de flujo. posibilidad de tomar medidas correctivas en una linea de

produccién para garantizar el color del producto.
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