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Resumen

Este trabajo de tesis se centra en el desarrollo de un espectrémetro de bajo
costo que opere en el rango visible del espectro electromagnético, con el objetivo
de implementar técnicas de filtrado de ruido durante la integracién del espectro,
y no después como se hace comtinmente. La investigacion surge a partir de la
necesidad de presentar una alternativa a los espectrémetros profesionales, los
cuales suelen ser costosos, voluminosos y complejos, y a la manera en que se
elimina el ruido de los espectros, lo cual se hace posterior a su integracion total.

El estudio considera las bases tedricas de técnicas espectroscépicas como
la UV-Vis y la Raman, ambas fundamentales para el andlisis de materiales, y
plantea el desarrollo de un sistema completo (hardware y software) capaz de
capturar espectros de absorcién en materiales translicidos. Ademads se evalia la
efectividad del filtrado durante la integracién del espectro, comparandola con el
filtrado posterior a la integracién, obteniendo la relaciéon senal-ruido.

El objetivo final no es solo comprobar la viabilidad del sistema propuesto,
sino también sentar las bases para que pueda extenderse a otras espectroscopias,
abriendo el camino a desarrollos méas accesibles y portables para el analisis
espectroscopico.
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Capitulo 1

Introduccion

En este capitulo se describen los antecedentes necesarios, los cuales llevan a
entender de forma coherente la problemaética y el planteamiento del problema, y
como estos se justifican, lo que da a lugar a plantear los objetivos que se busca
cumplir en este proyecto, y la manera en que se pretende cumplirlos, exponiendo
la metodologia utilizada y las conclusiones de lo que se pretende hacer.

1.1. Antecedentes

En la actualidad, el andlisis de la materia mediante el uso de la espectroscopia
es bastante comin. Existen muchas tipos de espectroscopias, y estas se clasifican
principalmente segin la region del espectro electromagnético que utilizan, el tipo
de interaccion de la radiacién con la materia y la informacion que proporcionan.
De todos los tipos de espectroscopia que existen, la espectroscopia Raman y la
espectroscopia ultravioleta-visible (UV-Vis), resultan ser unas de las mas utiles
para analizar materia, debido a la informacién que puede obtenerse acerca de la
muestra a analizar, teniendo aplicaciones forenses, en la industria farmacéuticas,
analisis de semiconductores, etc.

Cuando un haz de luz blanca pasa a través de una sustancia coloreada, una
porcién de las longitudes de onda de este rango es absorbida, mientras que el
restante es reflejado. Este es el fendmeno que origina el color de los cuerpos,
y en el que se basa la espectroscopia UV-Vis, la cual se encarga de medir la
atenuacién del haz de luz después de su paso a través de la muestra. Esta
técnica es cominmente usada para la deteccién de grupos funcionales, deteccion
de impurezas, analisis cualitativo y cuantitativo de analitos, medicamentos con
grupos cromoéforos entre otras aplicaciones [4].

Por su parte, la espectroscopia Raman se basa en el fenémeno analizado por
el fisico Chandrasekhara Venkata Raman en el ano 1928, el cual plantea que al
incidir un haz de luz monocromaético a través de una sustancia, una fraccién de
la luz cambia de direccion respecto de la que provenia debido a la interaccion
con las moléculas de la sustancia, y mediante la recoleccién de esta reemision
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de luz en se puede describir la composicién quimica de la sustancia, a esto se le
conoce como efecto Raman [5].

Para poder captar estos fenémenos espectrales se requiere de un equipo
especial. El desarrollo actual de la instrumentaciéon para la espectroscopia ha
permitido introducir los métodos espectrales en diversas areas, sin embargo la
implementacién de dichos métodos espectrales posee un costo elevado, y los
andlisis cuantitativos son complejos de implementar por la falta de modelos
analiticos que describan la complejidad del fenémeno espectral. El instrumento
mas asociado con las técnicas espectroscopicas es el espectrémetro optico, el cual
aprovecha el fenémeno de la dispersién de la luz para determinar las longitudes
de onda presentes en la radiacién bajo estudio [6].

1.2. Problematica

Como se mencion6 anteriormente, en cualquier tipo de espectroscopia se
necesita de un equipo especializado para poder detectar las longitudes de onda
caracteristicas generadas por la interaccién de la radiacién electromagnética con
la materia, siendo el espectrometro el instrumento encargado de realizar dicha
tarea. Sin embargo, el disponer de un instrumento asi resulta ser bastante costo-
so, pesado y restrictivo para la implementacién de técnicas de filtrado de ruido
en los espectros obtenidos, problema que también esta presente en alternativas
de equipos de bajo costo y mas ligeras que las opciones profesionales, lo cual ter-
mina por complicar la interpretacién de los espectros obtenidos. Cabe mencionar
que existen diversos trabajos donde se emplean diferentes técnicas de filtrado
para la eliminacién del ruido aplicado a datos obtenidos de espectrémetro, sin
embargo, esta siempre se realiza posterior a la integracién total del espectro,
como se puede ver en la seccién 1.7.

1.3. Planteamiento del problema

Tomado en cuenta lo mencionado en la seccién anterior, y con el propédsito
de explorar nuevas alternativas respecto a la construcciéon de espectrémetros y
el filtrado del ruido en la espectroscopia, surgen las siguientes preguntas:

. Es posible desarrollar el equipo con el hardware y software necesarios para
la construccién un espectrémetro que trabaje en el rango de luz visible? ;Serd
posible filtrar el ruido en los espectros captados por este equipo, durante la
integracién de los mismos, de manera que se puedan obtener espectros aceptables
dentro del rango de luz visible con un equipo que no fue construido de manera
profesional?

1.4. Justificacion

La presencia del ruido en los espectros electromagnéticos siempre ha resul-
tado ser un problema para la correcta interpretacién de los datos obtenidos.
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A pesar de que se han probado exitosamente diferentes técnicas de filtrado en
los espectros, todas estas siempre son aplicadas aplicadas posterior a la inte-
gracion total del espectro. El explorar nuevas formas de implementar técnicas
de filtrado de ruido en los espectrémetros profesionales resulta ser una tarea
complicada, debido a las restricciones de construccién del equipo, como son el
conocer como estd disenado, como es que opera, tener acceso a poder realizar
modificaciones en el hardware y software en caso de ser requerido, etc. Tam-
bién es importante mencionar conseguir un espectrometro profesional resulta
es bastante caro, sin mencionar que estos equipos son voluminosos, pesados y
dificiles de transportar, caracteristicas que pueden incrementarse dependiendo
del tipo de espectroscopia para la cual fue disefiado, siendo los del tipo UV-Vis
de absorcién los mas comunes y faciles de conseguir.

Es por todo lo anterior, que a través de este trabajo, se busca desarrollar un
espectrémetro que trabaje en el rango de luz visible con el hardware y algoritmos
de filtrado necesarios para la eliminacién del ruido de alta frecuencia durante la
integracién de espectros absorcién, y que potencialmente pueda ser utilizado en
otras espectroscopias.

1.5. Objetivos

1.5.1. Objetivo general

Desarrollar un espectréometro de rango de luz visible con el hardware y al-
goritmos de filtrado necesarios para la eliminacién del ruido de alta frecuencia
durante la integracién de espectros de absorcién aplicado a materiales translici-
dos con fines de clasificaciéon automaética.

1.5.2. Objetivos particulares

= Desarrollar el hardware y software adecuado para capturar los espectros
en el rango visible.

= Implementar el equipo desarrollado para la construir un espectrémetro
que trabaje en el rango visible.

= Implementar técnicas de filtrado para eliminar el ruido de los espectros
durante la integracién de los mismos.

= Capturar espectros para pruebas iniciales de hardware y software.

= Determinar el punto de implementacién en el que las técnicas de filtra-
do entrega mejores resultados midiendo el nivel de ruido presente en los
espectros y comparando los resultados de realizar el filtrado durante la
integraciéon del espectro y posterior a la integracién total.

= Captura de base de datos con suficientes ejemplares para su clasificacién.

= Implementar un clasificador basico de materiales translicidos.
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1.6. Hipodtesis

1.6.1. Hipdtesis de trabajo

Desarrollando el hardware y software adecuados para la construccién de
un espectrémetro que trabaje en el rango de luz visible, e implementado la
limpieza de los espectros durante la integracion de los mismos, es posible obtener
resultados similares a los obtenidos con un equipo comercial, haciendo uso de
la instrumentacién y del procesamiento digital de senales.

1.6.2. Hipdtesis nula

Desarrollando el hardware y software adecuados para la construcciéon de un
espectrémetro que trabaje en el rango de luz visible, e implementado la limpieza
de los espectros durante la integracién de los mismos, NO serd posible obtener
resultados similares a los obtenidos con un equipo comercial, haciendo uso de
la instrumentacién y del procesamiento digital de senales.

1.7. Estado del arte

El ruido en la espectroscopia siempre ha sido un tema de investigacion, esto
debido a los diferentes tipos de ruido presentes en los espectros, y la determi-
nacién de los investigadores de encontrar nuevas maneras de eliminarlo, con el
objetivo de lograr una correcta interpretacién de los datos obtenidos. Ejemplo
de esto estd en [7], donde mediante el uso de métodos de regresién polinomial,
filtro Savitzky-Golay y minimos cuadrados penalizados con ponderacién iterati-
vamente adaptable, se desarrolld tres prototipos computacionales que procesan
los espectros para una mejor identificacion de la composicion, eliminando en-
mascaramiento provocado por el efecto fluorescencia en espectroscopia Raman.

En [8] se realizé un andlisis de la composicién de los asfaltenos mediante
espectroscopia UV-Vis, los cuales se procesaron con filtros Savitzky-Golay y
Transformada de Fourier (FFT), lo cual mejoré la calidad de las sefiales, incre-
mentando su nitidez, lo que permiti6 la identificacién de los grupos funcionales
aromaticos, sus componentes y estructuras presentes.

[9] Es otro ejemplo de la eliminacién del ruido en la espectroscopia, especifi-
camente Raman. En este trabajo, mediante el uso de la transformada Wavelet,
se desarroll6 un algoritmo de filtrado para los espectros obtenidos por el instru-
mento SUPERCAM de la misién MARS 2020, donde los resultados obtenidos
sugieren que la transformada Wavelet puede mejorar significativamente ek as-
pecto de los espectros Raman, dependiendo de los umbrales elegidos, obteniendo
una senal reconstruida que imita la forma de los picos de la sefial original en
gran medida.

En [10] se present6 una aproximacion alternativa y novedosa basada en redes
neuronales profundas para intentar extraer informacién presente en una senal
ruidosa mediante el aprendizaje basado en modelos especializados en el filtrado
de ruido.
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En [11] se propuso un método de eliminacién de ruido en el espectro Ra-
man, basado en el principio de integracién espectral seguido de la estimacion de
Wiener utilizando un conjuntos de datos de calibracién numérica, eliminando la
necesidad de mediciones experimentales para la calibracién, reduciendo la inter-
accién del usuario para optimizar su rendimiento en una variedad de relaciones
senal ruido.

El desarrollo de la instrumentacién de un espectréometro también ha sido un
tema que ha motivado bastante al desarrollo de diversos trabajos de investiga-
cién, principalmente por buscar alternativas que entregue datos aceptables y al
misma tiempo no implique un gran costo el llevarlo a cabo. Un ejemplo de esto
estd en [12], en donde se propuso un disefio para un espectrofotémetro en que
se utilizan materiales de bajo costo para construir todos los componentes nece-
sarios del equipo, y de donde se destaca el uso del sensor CCD, TCD1304DG
para captar los espectros y el uso de la tarjeta STM32 Nucleo F401RE, la cual
implementa un microcontrolador de la familia STM32 para poder manejar el
sensor.

Otro ejemplo de disefio y construccién de un espectrémetro estd en [13], en
donde se presentd una propuesta de diseno con la tarjeta de desarrollo Arduino
UNO, ya que este permite controlar con facilidad el dngulo de inclinacién de
una rejilla de difraccién montada sobre un servo motor, permitiendo acceder
a diferentes longitudes de onda, y de la misma forma, recibir los datos de un
sensor espectral, ademas de ser una opcién flexible para adaptarse a las ne-
cesidades particulares del usuario, debido a la facil modificacién del cédigo de
programacion.

En [14], se fabricé un espectrémetro Raman de doble 14ser, usando dos arre-
glos épticos Czerny-Turner que se fusionan simétricamente y un tnico sensor
CCD, el cual tiene dos entradas de luz, cada una de ellas concentrado la luz por
separado, creando un disenio mas versatil para la recopilacion de datos.

En [15], se llev6 a cabo una revisién de diversos proyectos se desarrollo de
dispositivos de espectrofotometria que van desde prototipos académicos hasta
productos industriales, utilizando distintas estrategias de implementacién con el
fin de conocer la factibilidad de crear dispositivos portétiles y de amplio espectro,
o productos especificos para un sector en particular, pero con la intenciéon de
lograr una alta precisiéon y funcionalidad.

[16], se propuso un espectrémetro casero, utilizando materiales de facil acceso
y de bajo costo, que permite observar la descomposicién de la luz, ayudando al
analisis de la intensidad de la luz para generar diferentes espectros, utilizando
6 fuentes emisoras de luz.

1.8. Conclusiones

En este capitulo se dio un primer acercamiento hacia lo que se realizé en este
trabajo, dando varios puntos clave respecto a la espectroscopia, como es que se
capturan los espectros y el ruido presente en estos y los métodos de filtrado
utilizado para eliminarlo, ademds de proporcionar un contexto tedrico acerca de
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la investigaciones que son realizadas respecto a estos temas en la actualidad.
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Capitulo 2

Marco Teodrico

2.1. Introduccion

En este capitulo se desarrollan los fundamentos necesarios, para que el lector
tenga un buen contexto tedrico respecto a los temas abordados y trabajados en
este proyecto, con el fin de entender y dar una correcta interpretaciéon a los
resultados obtenidos.

2.2. Radiacién electromagnética

Toda la luz, incluida la infrarroja, se clasifica como radiacién electromagnéti-
ca, y consiste en campos eléctricos y magnéticos alterados, y se describe clasica-
mente por un movimiento continuo, similar a una onda sinusoidal, de los campos
eléctrico y magnético. La figura 2.1 muestra la amplitud del campo eléctrico de
la luz en funcién del tiempo, siendo los parametros importantes, la longitud de
onda(\, longitud de una onda), la frecuencia(v, numero de ciclos por unidad de
tiempo) y los nimeros de onda(v, nimeros de onda por unidad de longitud), y
estos se relacionan por la expresion 2.1

v 1
T = = _ 2.1
/)~ 2 2
donde ¢ es la velocidad de la luz y n el indice de refracciéon del medio que
atraviesa. En teoria cuantica, la radiacion se emite desde un fuente en unidades
discretas llamadas fotones, donde la frecuencia del fotén, v, y la energia del
fotéon, Ep, estdn relacionadas por la expresién 2.2

Ep=hv (2.2)

donde h es la constante de Planck (6,6256 x 10727 erg seg.). Los fotones de
energia especifica pueden ser absorbidos (o emitidos) por una molécula, lo que
resulta en una transferencia de energia. En la copia de espectros de absorcién,
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esto resultard en el aumento de la energia de la molécula desde el suelo a un
estado de excitacién especifico, como se ve en la figura 2.2 [1].

‘ i
\ A A
VoY N\

Time

Figura 2.1: Amplitud del vector eléctrico de la radiacién electromagnética en
funcién del tiempo. Tomado de [1]
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Figura 2.2: Absorcién de radiacién electromagnética. Tomado de [1]

Tipicamente, el rotacional (E,..:), vibracional (E,;), o electrénico (Eg;) de
la molécula es cambiado por AE, como se muestra en la ecuacién 2.3. [1

AE = E, = hv = hcv (2.3)

En la absorcién de un fotén, la energia de la molécula aumenta y la AE es
positiva. En una primera aproximacién, las energias rotacional, vibracional y
electrénica son aditivas, como se ve en la ecuacién 2.4. La luz de mayor energia
da lugar a transiciones electrénicas (E¢;), v luz de menor energia da lugar a
transiciones rotacionales (E,q) [1].

Epr =F. + Eyp + Erot (24)

2.3. Polarizacién

Al ser la luz tratada como un campo electromagnético transversal, el campo
eléctrico de esta puede tomar diferentes direcciones al oscilar en un plano espe-
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cifico. A esto se le conoce como polarizacién. Los materiales pueden absorber,
reflejar o transmitir la luz de diferente manera dependiendo de su polarizacién.
Los tipos de polarizacién son:

= Polarizacién lineal: El campo eléctrico oscila en una sola direccion.

= Polarizacién circular: El campo eléctrico rota en un circulo mientras la luz
se propaga.

= Polarizacién eliptica: El campo eléctrico describe una elipse mientras la
luz se propaga.

La luz polarizada aleatoriamente puede describirse en términos de polarizacion
perpendicular a una superficie reflectante y polarizacién paralela a una superficie
reflectante, como se ve en la figura 2.3 ambas direcciones. El plano de incidencia
es el plano marcado por la trayectoria de los haces entrantes y reflejados y que
es perpendicular a la superficie reflectante. Es con respecto a este plano que se
definen las polarizaciones s y p. La polarizacién S es el componente del campo
eléctrico que es perpendicular a este plano, y la polarizacién P es el componente
del campo eléctrico que es paralelo a este plano [2] [17].

normal

plane of incidence P — eflected
- {beam

incident
beam

transmitted
beam

Figura 2.3: Definiciones de luz polarizada s y p, que se definen en términos del
plano de incidencia. Tomado de [2]
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2.4. Interaccion de la luz con la materia

La luz interactia con la materia de tres maneras: puede ser reflejada, puede
ser transmitida o puede ser absorbida, por lo que la intensidad original de la luz
puede separarse solo en tres partes como en la ecuacién 2.5

I,=I.+1+1, (2.5)

donde las tres partes son las intensidades que se reflejan, transmiten y absorben,
respectivamente. Los tres procesos suelen ocurrir simultdaneamente hasta cierto
punto, por lo que, aunque pueden discutirse de forma independiente, hay que
tener en cuenta que los tres procesos tienen lugar al mismo tiempo [2].

2.4.1. Reflexién

La reflexion se produce cuando una onda de luz rebota en la superficie.
Aunque el proceso general puede interpretarse como la absorcién completa de un
fotén y luego la reemisién de un fotén de exactamente la misma longitud de onda
en un angulo reflejado igual al dngulo de incidencia, es mas facil pensar en la
reflexién simplemente como el fotén que rebota en la superficie. Sin embargo, la
reflexién no es tan sencilla. Aunque el dngulo de incidencia sea igual al angulo de
reflexion y la longitud de onda no sea afectada, las propiedades de polarizacién
del haz reflejado pueden modificarse. La luz no polarizada puede considerarse
una combinacién aleatoria de la luz polarizada perpendicular al plano de la
superficie reflectante (luz polarizada S) y la luz polarizada paralela al plano
de la superficie reflectante (luz polarizada P). Sin embargo, debido a que una
superficie tiene diferentes relaciones reflectivas para las dos polarizaciones de
la luz, el haz reflejado puede tener propiedades de polarizacion diferentes del
haz incidente. Esta propiedad es importante para las superficies que también
pueden transmitir a la longitud de onda particular de la luz [2].

2.4.2. Transmisioén

Aunque la luz viaja a una velocidad caracteristica a través del vacio, la luz
viaja a diferentes velocidades en diferentes medios, como consecuencia, cuando
la luz entra en el nuevo medio en dngulo (en lugar de frente), su trayectoria
se dobla un poco; esta idea se llama refraccién, siendo cuantificada por Snell,
llamandose ley de Snell y generando la ecuacion 2.6.

n;sinf = n,sing (2.6)

El indice de refraccién n se define como el cociente de la velocidad de la luz
en ese medio, dividido por la velocidad de la luz en el vacio, como se ve en la

ecuacion 2.7,
c
n —= — 2.7
: (27)
donde v es la velocidad de la luz en ese medio. Cada fase tiene su propio indice

caracteristico de refraccién; por lo tanto, tenemos n; para el indice de refraccion
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del medio incidente, y n, para el indice de refraccién del medio de refracciéon en
la ecuacion 2.6. Las diferentes polarizaciones de la luz tienen diferentes indices
de refraccién, y estos también dependen en gran medida de la longitud de onda
de la luz. Si se reorganiza la ley de Snell, suponiendo que la luz incidente estéd
en el medio de mayor indice de refraccion, para dos medios cuales quiera hay
un angulo de reflexién ¢ que llega a ser de 90 grados, siendo que en ese punto
la luz no se transmite al medio, sino que pasa paralela a la superficie, y los
angulos de incidencia mayores simplemente se reflejan en la superficie del medio
transmisor. Este angulo, 6., se denomina angulo critico, dado por la expresién
2.8 , el cual es independiente a la longitud de onda y a la polarizacién [2].
—1 &

0. = sin (2.8)

n;

2.4.3. Absorcion

A determinadas longitudes de onda, un medio de transmisién normal ab-
sorbera la luz, y en tal caso el foton se destruye y su energia se convierte en
un proceso atémico o molecular, como el cambio de orbita de un electrén, la
vibracién o giro diferente de una molécula, o algin otro efecto. Por lo general,
la(s) longitud(es) de onda de la luz absorbida es caracteristico de la especie ab-
sorbente, o cromdéforo. Para la mayoria de los procesos espectroscopicos simples,
se involucran dos niveles de energia diferentes, de modo que la diferencia entre
los niveles de energia, AE, estd relacionada con la frecuencia de la luz absorbida
por la condicién de frecuencia de Bohr, como se ve en la ecuacion 2.9, donde h
es la constante de Planck y v es la frecuencia de la luz absorbida.

AE = (2.9)

En el caso del medio absorbente, el indice de refraccién es complejo y se reescribe
como una expresion compleja dependiente de la longitud de onda, como se ve
en 2.10, donde 7 es el indice complejo de refraccién y k el factor de atenuacién
relacionado con un coeficiente de absorcién, a [2].

h=n—ik (2.10)

2.4.4. Luminiscencia

La luminiscencia es la emisién de luz por alguna sustancia, y ocurre por los
estados excitados electrénicamente, lo que quiere decir que ocurre después de
de absorber energia. La luminiscencia estd formalmente dividida en dos cate-
gorias, la fluorescencia y fosforescencia, dependiendo de la naturaleza del estado
excitado [18].

= Fluorescencia: En este proceso, se excita un electrén a estado excitado
singlete debido a la absorcién de un fotén, en consecuencia el retorno al
estado fundamental produce rdpidamente la emisiéon de un fotén, teniendo
un tiempo de vida tipico cercano a 10ns [18].
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= Fosforescencia: Similar a la fluorescencia, siendo en este caso la emisién
de luz desde estados excitados triplete, teniendo una duracién mayor para
regresar al estado fundamental, provocando que se emita luz por varios
minutos [18].

2.5. Espectroscopia

2.5.1. ;Qué es la espectroscopia?

La espectroscopia es el estudio de la materia mediante radiacién electro-
magnética, o en términos mas simples, por lo descrito en la seccién 2.2, podemos
decir que la espectroscopia es el estudio de la materia mediante el uso de la luz.
Fue Isaac Newton el primero en demostrar que la luz blanca se produce median-
te la combinacién de luces de varios colores, y fue quien propuso el nombre de
espectro para la banda fantasmal de colores que se forma cuando una rendija
de luz blanca pasa a través de un prisma.

L ‘
light ‘
source

prism

sample

slit

screen

Figura 2.4: Espectroscopio Bunsen y Kirchhoff. Tomado de [2]

Con el tiempo, esto motivo a mas investigadores a realizar experimentos con
el espectro de la luz, prueba de esto estd el esquema del espectroscopio de Bun-
sen y Kirchhoff, como se ve en la figura 2.4, donde la luz de alguna fuente pasa
a través de una rendija, una muestra y un prisma antes de ser proyectada en
una pantalla, la luz absorbida esta representada por lineas oscuras superpuestas
en un espectro de tipo de arco de lluvia. Si la muestra se calienta y emite luz,
entonces la fuente se omite y el espectro consiste en lineas brillantes de luz en
longitudes de onda que son emitidas por la muestra. Bunsen y Kirchhoff demos-
traron que estas longitudes de onda absorbidas o emitidas son caracteristicas de
los elementos de la muestra. Ejemplo de esto es el espectro del Hidrégeno, como
se ve en la figura 2.5, el cual consta de cuatro lineas en la regién visible [2].
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A (in nm) = 656.2 486.1 434.1410.2

red orange yellow green blue violet

Figura 2.5: Espectro visible del Hidrégeno. Tomado de [2]

Actualmente, la espectroscopia es ampliamente utilizada para realizar andli-
sis de muestras desconocidas, teniendo la ventaja que muchas de las pruebas
realizadas con esta no son destructivas. Ademds, existen varios tipos de espec-
troscopia, segun el tipo de estudio que se desea realizar, algunas variantes de
esta son: ultravioleta-visible, infrarroja, Raman, de rayos X, etc., donde su prin-
cipal diferencia esta en el tipo de luz utilizada y la forma en que se trabaja con
esta, pero todas parten de la misma idea base vista en esta seccién.

2.5.2. Ruido en la espectroscopia

En la espectroscopia, al igual que en cualquier técnica de medicién, el concep-
to de ruido tiene un impacto importante en lo que realmente se estd midiendo.
En casi todas las técnicas espectroscépicas, se mide algin tipo de sefial (una
intensidad de un haz de luz, por ejemplo) por un detector. En casi todas las
mediciones de este tipo, hay variaciones en la senal que no se deben al proce-
so de absorcién/emisién. En cambio, estas variaciones son causadas por varios
factores inherentes al proceso de medicién en si. Es decir, son ruido [2].

La senal es la medida deseada, y en casi todas las técnicas espectroscépicas
es de naturaleza eléctrica. Una senal cero podria ser una corriente cero, pero
también podria ser alguna corriente de referencia arbitraria. Las desviaciones
de esta referencia representan una senal a ser medida. El ruido es la fluctuacion
en una senal que tiende a oscurecer la senal real. Un ejemplo espectroscopico
serfa un parpadeo en la fuente de un calorimetro de haz simple, causando una
fluctuacién en la intensidad de la luz medida por el detector. En este caso, una
sefial no deseada se impone sobre una medida deseada, esto es ruido [2].

El ruido tiene varias fuentes, y a algtin nivel, el ruido en espectroscopia es
inherente debido a la propia naturaleza de la luz y los dtomos. El ruido alea-
torio es, como su nombre sugiere, impredecible (por ejemplo, el parpadeo de
una ldmpara). El ruido no aleatorio tiene algin tipo de patrén temporal (por
ejemplo, alguien que camina de un lado a otro junto a un banco 6ptico sensi-
ble, provocando vibraciones que interfieren con la medicién de los espectros).
La interferencia es un tipo de ruido causado por el entorno que impone sus
caracteristicas al sistema espectroscopico, por ejemplo, cualquier generador de
frecuencia electrénica tiene el potencial de imponer ruido de interferencia en
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un experimento espectroscépico. Algunos ruido de interferencias pueden ser no
aleatorios, como lo pueden ser las senales infrarrojas de dispositivos electrénicos,
como computadores e impresoras, que pueden interferir en las mediciones. El
ruido aleatorio del que no se puede escapar a veces se denomina ruido blanco,
cuya potencia es independiente de la frecuencia y aparece como un cierto nivel
base en cualquier frecuencia. Dado que se necesita menos energia para producir
ruido de baja frecuencia, hay més de este tipo de ruido a bajas frecuencias que
a altas frecuencias.[2]

Finalmente, el ruido podria deberse a senales no deseadas. Este tipo de ruido
es especialmente problemético por dos razones. Primero, puede ser dificil iden-
tificar la fuente la fuente de la sefial no deseada. Para los espectroscopistas que
construyen su propio equipo, esto puede ser un obstaculo importante. Segun-
do, aunque la fuente puede ser identificable, la eliminacién de esta puede ser
problematica [2].

2.5.3. Reduccién de ruido en espectroscopia

Minimizar el ruido en las mediciones espectroscdpicas es una preocupacién
variable para los experimentalistas. Si se utiliza un espectrometro comercial,
su disefio mismo deberfa tener en cuenta factores de minimizacién del ruido.
Por otro lado, quien trabaja con un espectrémetro casero tendra que esforzarse
por ver que se minimice el ruido ya sea en el diseno del instrumento o en el
rendimiento del experimento (o en ambos).

La capacidad de extraer informacién de cualquier técnica espectroscopica
suele estar limitada por la relacién senal-ruido (SNR, por sus siglas en ingles).
Los espectroscopistas consideran el SNR como una indicacién de la calidad de un
espectro. El SNR se define como el valor promedio de la senal dividida entre su
desviacién estdndar, como se ve en la ecuacién 2.11, donde S es el valor promedio
de la senal, y o, es su desviacién estdndar. La mayoria de los instrumentos
espectroscopicos necesitan un SNR de al menos tres para apoyar la identificacién
de una transicién espectral. Al igual que con cualquier determinaciéon de la
desviacion estandar, la precision del SNR mejora con el nimero de mediciones
promediadas [2] [3].

£l

Oy

SNR = (2.11)
Algunas de las cosas que se pueden hacer para minimizar el ruido en la
espectroscopia son [2]:

= Aislar el sistema: El ruido puede ser causado por circuitos eléctricos, vi-
braciones mecanicas o la presencia de senales no deseadas de otras fuentes
de luz o reflexiones no deseadas. Si se aisla el espectrometro o la fuente de
luz o el detector de estas cosas, se puede minimizar su impacto negativo
en un espectro.

» Incrementar la intensidad de la fuente: Cuanto més intensa sea la fuente
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de luz, menos deberia verse afectado el espectro por fuentes de luz no
deseadas.

= Disminuir la resolucién espectral: Aunque no es la mejor solucion, a veces
es un compromiso necesario si no hay otra opcién posible.

= Promediar multiples escaneos: Debido a la prevalencia de las computado-
ras personales, es posible medir multiples escaneos espectrales de una
muestra, almacenarlos en memoria de la computadora y luego promediar-
los. El promedio disminuye la cantidad de ruido aleatorio, que tiende a
cancelarse a si mismo si es realmente aleatorio. Una regla bien conocida
es que el SNR aumenta proporcionalmente a la raiz cuadrada del nimero
de escaneos. Por lo tanto, un espectro que resulta de 16 escaneos deberia
tener un SNR que es cuatro veces mayor que un espectro de un solo esca-
neo. También hay una compensacion con multiples escaneos. Se necesita
mas tiempo para recopilar mas espectros.

Una unidad utilizada para expresar el SNR son los decibelios, haciendo maés
facil comparar los valores. Obtener los valores en decibles depende de si se esté
trabajando con potencias o si se esta trabajando con amplitudes. En el caso de
las potencias se usa la siguientes ecuacion:

P.
dB = 10 * log, FQ (2.12)
1

, para el caso de trabajar con amplitudes, se utiliza la siguiente ecuacién
[19]:

A
dB = 20 *log,,, A—Q (2.13)
1

Otra herramienta que permite realizar una comparacién entre el antes y
después de la reduccion de ruido de una senal es el andlisis de componentes
principales (PCA, por sus siglas en ingles). El PCA es un enfoque popular
para derivar un conjunto reducido de caracteristicas de un gran conjunto de
variables. El PCA es un algoritmo matematico que reduce la dimensionalidad
de los datos (una matriz de datos X de m * p) mientras retiene la mayor parte
de la variacién en el conjunto de datos, esto lo logra identificando direcciones,
llamadas componentes principales. La direcciéon del componente principal de los
datos es aquella de la cual las observaciones varian mas. Esto facilita la manera
en que se grafican los datos, agrupando los datos que son més parecidos en
zonas especificas de la grafica. En este caso se busca observar que tanto varian
los espectros de una muestra especifica comparandolos con los espectros de otras
muestras antes y después de la reduccién del ruido, por lo que la matriz de datos
serdn los espectros captados y los filtrados [20] [21].
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2.6. Espectroscopia Raman

2.6.1. Dispersion Raman

La espectroscopia Raman es ampliamente util para la identificacion de es-
tructuras moleculares, ya que con esta es posible detectar vibraciones funda-
mentales caracteristicas de las muestras a analizar. Esto es posible gracias a la
interaccion de la radiacion electromagnética con las vibraciones moleculares de
la muestra, transfiriendo la energia de los fotones a la molécula, cambiando su
estado vibratorio. La espectroscopia Raman es un evento de dispersién de la
luz inelastica de dos fotones, donde el foton incidente tiene mucha mas energia
que la energia cudntica vibracional, y pierde parte de su energia debido a su
vibracién molecular, mientras que la energia restante se dispersa como un fotén
de frecuencia reducida [1].

En la espectroscopia Raman, se utiliza una fuente de luz monocromatica, la
cual, mediante el uso de un arreglo 6ptico, se hace incidir sobre una muestra, con
el objetivo de que la luz incidente sea dispersada. Los fenémenos de dispersién de
la luz pueden describirse clasicamente en términos de radiacion electromagnética
producida por dipolos oscilantes inducidos en las moléculas de la muestra por
los campos electromagnéticos de la radiacién incidente. Los fotones dispersados
por la luz incluyen principalmente la dispersion Rayleigh, la cual es igual a la
luz incidente y otra pequena cantidad de luz dispersada, es la generacién de
dicha luz lo que se conoce como efecto Raman.
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Figura 2.6: Espectro efecto Raman. Tomado de [1]
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En un experimento tipico Raman, la fuente de luz monocromatica que irradia
a la muestra es un laser, el cual esta disponible en la region espectral ultravioleta,
visible y cercano al infrarrojo. Por lo tanto, si se utiliza la excitacion visible,
la luz dispersada Raman también estard en la regién visible. Los procesos de
Rayleigh y Raman estan representados en la figura 2.6, en la cual se puede
apreciar que para la luz Rayleigh dispersada eldsticamente no se pierde energfa,
mientras que los fotones dispersados Raman pierde algo de energia en relaciéon
con la energia de excitacion. Los picos en el espectro que estan en longitudes de
onda mayor a la de la fuente de excitacién, y por lo tanto menos energéticos, se
les conoce como dispersién Stokes, mientras que los que estdn en una longitud
de onda menor, y que por lo tanto son mas energéticos, se les conoce como
dispersion anti Stokes. La dispersién Raman es mucho menos probable que la
dispersién Rayleigh, con una intensidad observada que es 107 veces la de la luz
incidente para una dispersién Raman fuerte [1].
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Figura 2.7: Espectro Raman Cloroformo. Tomado de [3]

En la espectroscopia Raman se suele utilizar el numero de onda (cm™!) en
lugar de la longitud de onda (nm) para graficar los espectros. Esto se hace
asi ya que la espectroscopia Raman se encarga de medir los desplazamientos
energéticos, los cuales son independientes de la longitud de onda de la fuente de
luz utilizada, lo que significa que los desplazamientos siempre seran los mismos
sin importar la longitud de onda de la fuente. Ejemplo de esto estd en la figura
2.7, en la cual se representa el espectro Raman del cloroformo tomado con una
fuente de de luz de 514.5nm, donde el eje x se muestra en tres escalas diferentes,
pero normalmente se representa como un desplazamiento Raman en centimetros
reciprocos en relacién con la frecuencia del laser (19,435 cm ™! en este caso). El
desplazamiento Raman (Awv) estd dado por la ecuacién 2.14, donde v, es el
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numero de onda del laser, y vy es el nimero de onda de la luz dispersada.
La relacién del ntimero de onda v con la longitud de onda A esta dato por la
ecuacién 2.15, donde para obtener la unidad de em ™!, X debe estar en cm [3].

Av =wvg — vy (2.14)

v =

1
3 (2.15)

2.6.2. Ruido en el espectro Raman

Dado que la dispersion Raman es bastante débil en comparacién con la
fluorescencia o la absorcién, las mediciones Raman han superado histéricamente
los limites de la tecnologia existente para reducir el ruido y aumentar el SNR.
Con el tiempo, las senales Raman han aumentado y las fuentes de ruido han
disminuido por razones tecnoldgicas, produciendo un SNR mucho mayor para
una muestra determinada [3].

Algunas de las fuentes de ruido en el espectro Raman son [3]:

= Ruido de disparo de senal: Relacionado con la naturaleza estadistica
de la emisién y deteccién de fotones.

= Ruido térmico: Generado por el movimiento térmico de los electrones
en los componentes electréonicos del detector.

= Ruido de lectura: Asociado con el proceso de lectura de la senal del
detector.

= Ruido por fluorescencia: Proviene de la emisién de luz por parte de la
muestra o impurezas cuando son excitadas por el laser.

2.7. Espectrometros

En términos simples, un espectrémetro es un dispositivo capaz de medir la
distribucién de la luz que ingresa en este en funcion de su energia o longitud de
onda. El problema es que no hay una descripcién tnica de como es que estos
estdn compuestos, ya que los espectrometros estan disenados para aprovechar
la forma tnica en que los diferentes tipos de luz interactiian con la materia. Sin
embargo, la mayoria de los espectrometros tienen ciertos elementos comunes,
los cuales permiten entender la manera en que la mayoria de estos dispositivos
trabajan [2].

2.7.1. Espectrémetros de emisién y absorcion

Desde el punto de vista energético, la emisiéon y la absorcién son procesos
opuestos, teniendo en la absorciéon un fotén absorbido por un atomo o una
molécula, provocando un proceso; y en el caso de la emisién, se produce un
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proceso y emite un fotén. En ambos casos, los factores importantes a tener
en cuenta son la energia del fotén y su intensidad (cuantos fotones de cada
energia estdn involucrados). Debido a que las mismas dos cosas son importantes
en ambos casos, los espectrometros para espectroscopia de emisién y absorcién
se componen en gran medida de componentes similares, pero en un orden u
orientacién. Para la espectroscopia de emisién o absorcién son necesarios los
siguientes componentes: una fuente de energia o fotones (bombilla, ldser, mag-
netrén, sincrotrén, electricidad, una flama o una varilla de cerdmica caliente),
un método de diferenciacién de energfa (monocromador), una muestra que ab-
sorba o emita electrones (cualquier cosa) y un detector (absorbente de calor,
pelicula fotografica o dispositivos electrénicos sensibles a la luz) [2].

slit slit

. Ead ‘ > b
i
light
source monochromator
sample
optics holclljer detector

Figura 2.8: Esquema de espectrémetro de absorcién. Tomado de [2]

Los espectrémetros de emision son esencialmente los mismos que se mues-
tran en la figura 2.8. Sin embargo, para los espectrometros de emisién, la luz
de interés no es la que incide sobre la muestra, sino la luz que proviene de la
muestra. En muchos casos, los fotones interactiian con un compuesto y luego
se vuelven a emitir a una longitud de onda diferente (estas interacciones in-
cluyen fluorescencia, fosforescencia y dispersién Raman). Debido a que se debe
determinar la longitud de onda de la luz emitida, generalmente se coloca un
monocromador después de la muestra para diferenciar la luz emitida, esto se
ilustra en la figura 2.9. La emisién generalmente ocurre en todas las direcciones,
pero se detecta mejor cuando es poco probable que la luz de la fuente interfiera,
esto es especialmente cierto para las espectroscopias de emision inducidas por
laser.
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Figura 2.9: Esquema de espectrometro de emision
. Tomado de [2].

2.7.2. Monocromador

Un monocromador es el método de diferenciacién de energia utilizado en los
espectrémetros. Consiste en un rendija de entrada, seguida de un espejo para
asegurar que la luz sea paralela, una rejilla de difraccién (o filtros de colores,
o prismas), un espejo de enfoque, que dirige la luz dispersada a la rendija de
salida, y a un detector, pudiendo separar la luz por longitudes de onda, permi-
tiendo determinar qué energias de luz son absorbidas o emitidas por una muestra
particular, la figura 2.8 muestra la implementacién de un monocromador en un
espectrémetro basico de absorcidn, y la figura 2.9 muestra su implementacién en
un espectrémetro de emisién, en donde, dependiendo del dngulo de difraccién
de la rejilla o prisma, se dejan pasar longitudes de onda especificas para que
pasen por la muestra y sean captadas por el detector. La figura 2.10 muestra
un esquema de una rejilla de difraccién con la radiacién policromética incidente
y la luz difractada resultante. Cuando la radiacién incidente en fase se refleja
en la rejilla, la radiacién de una longitud de onda adecuada se enfoca hacia la
rendija de salida. En la rendija de salida, la radiacion enfocada estara en fase
solo para una longitud de onda seleccionada y sus multiplos enteros, los cuales
interferiran constructivamente y pasaran a través de la rendija de salida. Otras
longitudes de onda interferiran destructivamente y no saldrdn del monocroma-
dor. Asi, cada una de las ranuras actia como una fuente individual similar a
una rendija de radiacién, difractdndola en varias direcciones. Tipicamente, se
utiliza un filtro selectivo para eliminar las longitudes de onda de orden superior.

34



Cuando la red se rota ligeramente, una longitud de onda ligeramente diferente
alcanzard el detector [2] [1].

Incident radiation

L=F
L
L

Exiting radiation
from adjacent grooves
has path length difference

Figura 2.10: Rejilla de difraccién
. Tomado de [1].

2.7.3. Sistemas 6pticos

La materia trata la manipulacién controlada de fuentes de onda (o rayos)
mediante la interposicién de cuerpos reflectores y/o refractantes, dejando de
lado los efectos de difraccién. Es la implementacién de estos cuerpos lo que se
conoce como sistema éptico. Los espectrometros se apoyan de sistemas 6pticos
para la manipulaciéon de la luz, con el objetivo de implementar disenos més
eficientes y obtener mediciones méas precisas. Los elementos que pueden estar
involucrados en un sistema éptico tiene un comportamiento especifico con la
luz, el cual es aprovechado para su implementacién en el disefio del sistema [17].
Los elementos 6pticos son descritos a continuacion:

Lente: Una lente, es un dispositivo refractor (es decir, una discontinuidad
en el medio predominante) que reconfigura una distribucién de energia trans-
mitida. Eso es cierto ya sea que se trate de rayos UV, ondas de luz, infrarrojos,
microondas, ondas de radio o incluso ondas de sonido. La configuraciéon de una
lente estd determinada por la remodelacién requerida del frente de onda para
el que esta disenada. Su funcionamiento se explica suponiendo que se tiene una
onda esférica divergente (como la que sale de un punto) viajando por un medio
con indice de refraccién n; (como el aire), y esa onda choca con una superficie
curva de un material con indice de refraccién mayor n; (como el vidrio), la ve-
locidad de la onda disminuye, porque la luz se mueve mas lento en materiales
con mayor indice de refraccién. La parte central de la onda, que entra primero
al nuevo medio, empiece ir mas lenta, mientras que las partes exteriores de la
onda aun estan en el medio rapido, por lo que siguen avanzando mas rapido,
esa diferencia de velocidad hace que las partes exteriores alcancen a la parte
central, lo que va aplanando la onda. Si la superficie de la lente tiene una forma
adecuada, se puede transformar esa onda esférica en una onda plana, es decir,
los frentes de onda dejan de ser curvos y se vuelven rectos, esto es esencialmente
enfocar la luz, ya que la misma idea puede ser explicada con rayos de luz en
lugar de frentes de onda. Al entrar al material més denso, los rayos de luz se
desvian hacia la normal (una linea perpendicular a la superficie), si la curvatura
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de la lente es correcta, los rayos que venian divergentes salen paralelos al otro
lado, esto se ilustra en la figura 2.11, donde F1 y F2 son los puntos focales,
siendo F1 en donde se encuentra la fuente puntual y F2 el punto hacia donde
se transmiten las ondas [17].
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Figura 2.11: Comportamiento de una lente
. Tomado de [17].

Existen dos categorias principales para los tipos de lentes, convexas (las
cuales hacen que los rayos de luz se junten en un punto llamado foco) y céncavas
(las cuales separan los rayos de luz como si vinieran de un punto detréds de la
la lente). A partir de estas surgen varias subcategorias, las cuales se diferencian
entre si por el tipo de forma que tienen sus caras:

= Biconvexa

= Plano convexa

Menisco convexa

Bicéncava

= Plano céncava
= Menisco céncava,

Esto se muestra en la figura 2.12, siendo R1 y R2 los radios de curvatura para
las superficies de la lente.
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Figura 2.12: Tipos de lentes
. Tomado de [17].

Algo igual de importante es la anchura de las lentes, ya que de esta dependera
la distancia a la que se ubicaran los puntos focales [17].

Bloqueadores: La naturaleza intrinseca finita de todas las lentes exige que
recojan solo una fraccién de la energia emitida por una fuente puntual. Por lo
tanto, la limitacién fisica que presenta la periferia de una lente simple determina
cuales rayos deben entrar en el sistema para formar una imagen. En ese sentido,
el didmetro claro o sin obstrucciones de la lente funciona como una apertura en
la que fluye la energia. Cualquier elemento, ya sea el borde de una lente o un
diafragma separado, que determina la cantidad de luz que llega a la imagen se
conoce como tope de apertura (A.S. por sus siglas en ingles). El tope de apertura
de un sistema 6ptico es la entidad fisica particular que limita la amplitud del
haz de luz procedente de un punto de un objeto axial a medida que pasa a
través del sistema. Otro concepto, 1til para determinar si un rayo determinado
atravesard o no todo el sistema éptico, es la pupila. Esta es simplemente una
imagen del tope de apertura. La pupila de entrada de un sistema es la imagen
del tope de apertura visto desde un punto axial en el objeto que mira a través
de los elementos que preceden al tope. Por el contrario, la pupila de salida es la
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imagen del A.S. visto desde un punto axial en la imagen mirando a través de las
lentes interpuestas, si las hay. Estos elementos entran dentro de la clasificacion de
bloqueadores, los cuales tienen la tarea de bloquear la luz de un forma especifica,
y su implementacién se ve ilustrada en la figura 2.13 a modo de ejemplo [17].

Entrance

pupil
Exit
pupil P

Chief ray =TT E, E

AS.

Figura 2.13: Bloqueadores
. Tomado de [17].

Espejos: Un espejo puede ser simplemente un pedazo de vidrio negro o una
superficie de metal finamente pulida, que tiene la funcién de reflejar la luz que
incide en este. También pueden ser construidos con otros tipos de materiales, lo
cual dependera del rango de longitudes de onda que se pretende sean reflejadas y
la aplicacién para la cual se necesita, existiendo variaciones con recubrimientos
de plata, aluminio, peliculas dieléctricas, etc. Existen varios tipos de espejos,
segun el tipo de reflexién que se desea lograr. Algunos de estos son [17]:

= Planos: Cuentan con una superficie plana, y redirigen los haces de luz sin
alterar su enfoque ni su forma.

= Modviles: Son espejos que tienen la habilidad de moverse lado a lado y de
arriba a abajo que les permite cambiar la direcciéon hacia que la luz es
redirigida.

= Asféricos o parabdlicos: Capaz generar una reflexién de haz colimado si se
incide con una fuente puntual, y enfocar en un punto focal si se incide con
un haz paralelo.

= Esféricos: Existen de dos tipos, concavos, los cuales focalizan la luz, y
convexos, los cuales divergen la luz, parecido al efecto obtenido por las
lentes que tienen estas formas, ejemplo de estos pueden apreciarse en la
figura 2.14, donde el espejo de la izquierda es un convexo y el de la derecha
un céncavo.
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Figura 2.14: Espejos esféricos
.Tomado de [17].

Prismas: Los prismas desempenan muchas funciones diferentes en la éptica;
hay combinaciones de prismas que sirven como divisores de haz, dispositivos
polarizadores e interferémetros. A pesar de esta diversidad, la gran mayoria de
las aplicaciones hacen uso de solo una de las dos funciones principales del prisma.
En primer lugar, un prisma puede servir como dispositivo dispersivo, como lo
hace en una variedad de analizadores de espectro. Como tal, es capaz de separar,
hasta cierto punto, los componentes de frecuencia constituyentes en un haz de
luz policromatico. Su segunda funcién, y la mas comiun, es efectuar un cambio
en la orientacion de una imagen o en la direcciéon de propagacion de un haz. Los
prismas se incorporan a muchos instrumentos épticos, a menudo simplemente
para plegar el sistema en un espacio confinado. Hay prismas de inversion, de
reversion, y prismas que desvian una viga sin inversién ni reversién, y todo esto
sin dispersién [17].

Figura 2.15: Seleccion varios tipos de prismas
. Tomado de [17].

Fibras épticas: Una fibra éptica es un hilo muy delgado de material dieléctri-
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co transparente, como el vidrio o el cuarzo fundido. Este guia la luz en su interior
a lo largo de grandes distancias mediante un fenémeno llamado reflexién interna
total. Cuando la luz entra a la fibra en un angulo adecuado, rebota repetida-
mente en las paredes internas de la fibra sin escapar, gracias a la diferencia de
indices de refraccién entre el nicleo (centro de la fibra) y el revestimiento ex-
terno, como se puede apreciar en la figura 2.16. Este principio fue demostrado
inicialmente por John Tyndall en 1870. Cuando el didmetro de la fibra es mucho
mayor que la longitud de onda de la luz, el comportamiento puede entenderse
con la éptica geométrica (rayos), pero si el didmetro es similar a la longitud de
onda, la propagacién se parece a la de las microondas en una guia de ondas, y
se necesita la éptica fisica para describirla.

N FJJ - “m.\'{

Figura 2.16: Rayos en una fibra 6ptica revestida
. Tomado de [17].

2.7.4. Fuentes de luz

La fuente de luz ideal generaria una intensidad constante en todas las longi-
tudes de onda con ruido bajo y estabilidad de la salida a largo plazo. Lamenta-
blemente, no existe ninguna fuente con esas caracteristicas. Histéricamente se
han utilizado dos fuentes de luz en los espectrémetros UV-visible. La lampara
de arco de deuterio, que proporcionaba una intensidad continua bastante buena
en la regién UV, y una intensidad 1til en la regién visible. Y la lampara de
halégeno de wolframio, que conseguia una buena intensidad en todo el rango
visible y en parte del espectro UV [22].

Mas recientemente, se utiliza ampliamente una sola ldmpara de xenén pul-
sante como unica fuente, poseyendo ventajas significativas con respecto al uso
de las otras dos ldmparas convencionales [22].

Otra lampara que se utiliza como fuente de luz en los espectréometros es la
ldmpara halégena de tungsteno, la cual presenta una buena intensidad en parte
del espectro UV y en todo el rango visible y cercano al infrarrojo (350-3000nm).
En aquellos espectrometros UV-visibles que utilizan tanto una ldmpara de deu-
terio como una halégena de tungsteno, se usa un selector de fuente para cambiar
de una lampara a la otra segin corresponda, o bien se mezcla la luz procedente
de ambas fuentes para originar una sola fuente de banda ancha [22].
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2.7.5. Espectrografo Czerny-Turner

Una de las configuraciones mas comunes para implementar un espectrografo
es siguiendo el diseno Czerny-Turner. Como se puede ver en la figura 2.17, este
instrumento consiste en una ranura, que permite el paso de luz policromatica
hacia un espejo colimador, el cual redirigird la luz a una rejilla de difraccion, la
luz dispersada es captada por otro espejo, el cual enfoca las longitudes de onda
en el plano focal [3].

collimating mirror

entrance slit

Lt

diffraction
grating

focussing
mirror

|+—— focal length ———> | focal plane

;)

Figura 2.17: Diagrama espectrografo Czerny-Turner
. Tomado de [3].

A diferencia de los diagramas vistos en la seccién 2.7.1, el disefio Czerny-
Turner no se basa en la manipulacién del dngulo de difraccién de la rejilla (o
prisma) para obtener una longitud de onda especifica, aqui la rejilla mantiene
un angulo fijo, haciendo que la luz de entrada se descomponga en todas sus
longitudes de ondas, las cuales ocupan un espacio especifico en el plano focal,
como se aprecia en la figura 2.18, la cual es la representacion de un plano
focal ideal de un espectrégrafo Czerny-Turner cuando se tiene una fuente de
luz compuesta por longitudes de onda de 400nm, 500nm y 600nm. Este tipo de
arreglo lo vuelve ideal para ser implementado en espectrémetros de emisién, en
especial los que utilizan un ldser como fuentes luz, como en la espectroscopia
Raman [3].

| ¢————— flat field ———|

Imaging
spectrograph

400 nm 500 600

Figura 2.18: Plano focal ideal espectrégrafo Czerny-Turner
. Tomado de[3].

41



2.7.6. Detectores

Los detectores, son la parte final de los espectrémetros, y estos son los en-
cargados de capturar las intensidades de los espectros generados por todos los
deméas componentes. Estos pueden ir desde absorbentes de calor, peliculas fo-
tograficas, y en disenios mas modernos, dispositivos electrénicos sensibles a la
luz. Estos tltimos convierten las intensidades luminicas en senales eléctricas,
teniendo una gran variedad de opciones, que difieren entre si por la tecnologia
implementada con la que funcionan. Algunos de los tipos de detectores electréni-
cos son:

PM (Photon Counting): Para los espectréometros equipados con mono-
cromadores y detectores individuales, la luz dispersada es recogida y enfocada en
un tubo fotomultiplicador (PM), que convierte los fotones en una senal eléctri-
ca. El tubo consta de un fotocatodo que emite electrones cuando los fotones lo
golpean; una serie de dinodos, cada uno de los cuales emite un nimero de elec-
trones secundarios cuando es golpeado por un electrén; y un dnodo que recoge
estos electrones como senal de salida [23].

Arreglo de foto diodos (phtodiode array):Los detectores de fotones
multicanal consisten en un conjunto de pequenos dispositivos fotosensibles que
pueden convertir una imagen déptica en un patrén de carga que se puede leer
como un espectro. Por lo general, estos detectores de tipo array no son lo sufi-
cientemente sensibles para detectar sefiales muy débiles, como las Raman [23].

CCD (Charge-Coupled Device):Un CCD es un semiconductor basado
en silicio, dispuesto como una matriz de elementos fotosensibles, cada uno de
los cuales genera foto electrones y los almacena como una pequena carga. Cada
columna de la matriz corresponde a una longitud de onda diferente. En la figura
2.19 se ve un ejemplo CCD bidimensional colocado en el plano focal de un
espectrémetro dispersivo, donde las longitudes de onda dispersadas inciden en
zonas especificas del sensor [3][23].

y blue green red l

I I : 256 pixels

T i ] ¢

_— ——— 1024 pixels —— et

Figura 2.19: Ejemplo de la orientacién de un CCD en el plano focal de un
espectrégrafo, mostrando las imagenes de la rendija de entrada para la luz inci-
dente de tres longitudes de onda

. Tomado de [3].

2.7.7. Espectrometros Raman

La instrumentacién Raman debe ser capaz de eliminar la fuerte radiacién
dispersada Rayleigh, mientras se analiza la radiacién dispersa Raman débil. Un
instrumento Raman suele constar de una fuente de excitacién ldser (UV, vi-
sible o cercano al infrarrojo), una 6ptica de recogida, un analizador espectral
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(monocromador) y un detector. Esto se ejemplifica en la figura 2.20, la cual es
un diseno genérico de un espectrémetro Raman, mostrando los componentes
principales, laser, 6ptica de coleccién, analizador de longitud de onda, detec-
tor, computadora. Muchas variaciones de geometria y componentes son de uso
comun. El filtro de rechazo del ldser a menudo se denomina como filtro Notch

3] [1].

laser rejection filter

sample
wavelength analyzer

collection optics i— !

detector

laser

L computer

Figura 2.20: Espectrémetro Raman genérico
. Tomado de [3].

Cualquier espectrometro Raman debe observar una dispersién débil en pre-
sencia de una dispersién Rayleigh mucho mas fuerte o una reflexion difusa que se
produce a la longitud de onda del laser. Por lo tanto, los espectrémetros Raman
deben tener un excelente rechazo de luz pardsita. El filtro de rechazo (o Notch),
es pequeno y simple, y permite el uso de un pequeno espectrégrafo de una sola
etapa, volviéndolos mas pequenos y eficientes que un diseno de espectrémetro
doble o triple para conseguir el mismo efecto [3].

Aunque la luz dispersada por Raman ocurre en todas direcciones, las con-
figuraciones experimentales mas comunes para recolectar la radiacién Raman
son tipicamente geometrias de retrodispersiéon de 90° y 180° utilizando éptica
refractiva y reflectante, asi como la utilizacién de interferémetros para separar
la luz en componentes individuales, esto permite tener un diseno base para un
espectrémetro Raman, como el que se muestra en la figura 2.21 [1].
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Figura 2.21: Espectrémetro Raman genérico
. Tomado de [?].

2.8. Procesamiento de senales

2.8.1. ;Qué es el procesamiento de senales?

En general, el término procesamiento de senales se refiere a la ciencia de
analizar procesos fisicos que varian en el tiempo. Como tal, el procesamiento
de senales se dividen en dos categorias, procesamiento de senales analdgicas y
procesamiento de seniales digitales. El término analégico se utiliza para describir
una forma de onda que es continua en el tiempo y puede tomar valores de
amplitud. Un ejemplo de senal analdgica es algin voltaje que se puede aplicar
a un osciloscopio, resultando en una visualizacién continua como funcién del
tiempo. El término senal en tiempo discreto se usa para describir una senal
cuya variable de tiempo independiente esté actualizada de tal manera que solo
conocemos el valor de la senal en instantes discretos en el tiempo. Asi, una senal
en tiempo discreto no se representa mediante una forma de onda continua, sino
mé&s bien como una secuencia de valores. Ademads de cuantizar el tiempo, una
senal en tiempo discreto también puede cuantizar la amplitud de la senal. La
diferencia entre una senal en tiempo continuo y en tiempo discreto se ilustra en
la figura 2.22
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Figura 2.22: Diferencia senal en tiempo continuo y en tiempo discreto
.Tomado de [24]

en la cual se grafica una senal descrita por la ecuacién x(t) = sin(27f,f),
donde f, es la frecuencia de la senal, la cual se mide en Hertz (Hz), los cuales
son el nimero de ciclos realizados por la senal en un segundo. La variable ¢
representa el tiempo en segundos, el término f,t tiene dimensiones de ciclos, y el
término completo 27 f,t es un dngulo medido en radianes. Al trazar la ecuacién,
se obtiene una curva de onda sinusoidal continua, como se ve en la gréfica
(a). Si esta onda sinusoidal continua representa un voltaje fisico, este puede ser
muestreado una vez cada t4 segundos utilizando un convertidor analégico digital
y representar la onda sinusoidal como una secuencia de valores discretos. Trazar
esos valores individuales como puntos da una forma de onda discreta, como se
la de la gréfica (b). Por lo tanto, la gréafica (b) es la versién en tiempo discreto
de la gréfica (a), donde la variable independiente ¢ en la ecuacién y en la grafica
(a) es continua. El indice de la variable independiente n en la grifica (b) es
discreta y solo puede tener valores enteros. Es decir, el indice n se utiliza para
identificar los elementos individuales de la secuencia discreta en la grafica (b)
[24].

2.8.2. Procesamiento digital de senales

El procesamiento digital de senales (DSP, pos sus siglas en ingles) se distin-
gue de otras areas de la informatica por el tipo tnico de datos que utiliza, que
son las senales. En la mayoria de los casos, estas senales se originan como datos
sensoriales del mundo real. El DSP es la matemaética, los algoritmos y técni-
cas utilizados para manipular estas seniales después de que han sido convertidas
a forma digital, en términos simples, es un sistema discreto. Esto incluye una
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variedad de objetivos, como la mejora de imagenes visuales, reconocimiento,
comprensién de datos para almacenamiento, etc.[19].

Un sistema discreto es una colecciéon de componentes de hardware y rutinas
de software que operan en una secuencia de senales de tiempo discreto. La di-
ferencia fundamental entre la forma en que se representa el tiempo en sistemas
continuos y discretos da lugar a una diferencia muy importante en cémo se ca-
racteriza la frecuencia en sistemas continuos y discretos. Si se tiene una senal
eléctrica como la que se representa en la grifica (a) de la figura 2.22, se podria
medir su frecuencia aplicandolo a un osciloscopio, sin embargo, si simplemente
se nos diera una lista de valores de la ecuacién que representa el comportamien-
to de la senal, y se quisiera determinar la frecuencia de la forma de onda, seria
algo imposible de hacer sin conocer el valor de tg, que es el periodo de muestreo.
Si se conoce el valor del periodo de muestreo, se puede determinar la frecuencia
absoluta de la onda sinusoidal discreta. suponiendo que ts es 0.05 milisegundo-
s/muestra, y al ver la grafica (b) sabemos que la onda sinusoidal se repite cada
20 muestras, el periodo de la onda sinusoidal es:

20muestras . 0,05malisegundos

PeriodoOnda = = Imilisegundo  (2.16)

periodo muestras

debido a que la frecuencia de una onda sinusoidal es el reciproco de su perio-
do, ahora sabemos que la frecuencia absoluta de la onda (f;) es 1/ts, 0 1/(1ms)
que da como resultado 1kHz. Al tratar con sistemas discretos, la determinacion
de la frecuencia absoluta en Hz depende de la frecuencia de muestreo [18].

2.8.3. Convertidor Anolégico Digital

La mayoria de las senales que se encuentran directamente en la ciencia y la
ingenieria son continuas, las cuales son captadas mediante el uso de sensores pa-
ra convierte esas senales fisica en senales eléctricas. La conversion de analégico
a digital (ADC, por sus siglas en ingles) y la conversién de digital a anal6gico
(DAC, por sus siglas en ingles) son los procesos que permiten a las computado-
ras digitales interactuar con estas con estas sefiales cotidianas. La informacién
digital es diferente de su contraparte continua en dos aspectos importantes, se
muestrea y se cuantiza, y ambos limitan cuanta informacion puede contener una
senal digital [19].

El proceso de digitalizacién se divide en dos etapas principales, la etapa de
muestreo y retencién (Sample and Hold, S/H), y el convertidor analégico digital
(ADC), como se ve en la figura 2.23. E1 S/H es necesario para mantener cons-
tante el voltaje que ingresa al ADC mientras se lleva a cabo la conversién. Sin
embargo, la salida del S/H solo puede cambiar en intervalos periédicos, momen-
to en el cual se hace idéntico al valor instantaneo de la senal de entrada. Los
cambios en la senal de entrada que ocurren entre estos tiempos de muestreo se
ignoran por completo. Es decir, el muestreo convierte la variable independiente
de continua a discreta. Asi, los valores que salen del S/H, y que entran al ADC
generan un valor digital en la salida del ADC. Dependiendo de la resolucién del
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ADC, este tendrd un rango de nimeros enteros asignados a ciertos niveles de
voltaje de entrada, a esto se le conoce como cuantizacién. Si se tiene un ADC
que tiene una resolucién de 12 bits, puede producir valores entre 0 y 4095. Pero
se debe tener en cuenta que la cuantizacién introduce un error en la senal digi-
talizada, por ejemplo, tanto 2.56000 volts como 2.56001 volts se convertirdn en
el nimero digital 2560, debido a que solo se pueden asignar valores entre 0 y
4095. Cualquier muestra en la senal digitalizada puede tener un error maximo
de £1/2 LSB (Bit menos significativo, jerga para la distancia entre niveles de
cuantizacién adyacentes), esto se puede ver en la gréfica de la gréfica d) de la
figura 2.23, la cual se obtiene de restar la grifica b) de la grafica c¢). En otras
palabras, la salida digital c) es equivalente a la entrada continua b), més un
error de cuantizacién d) [19].
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Figura 2.23: Proceso de digitalizacién de una senal
. Tomado de [19].
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2.8.4. Teorema de muestreo

Se considera que el muestreo de una senal analdgica se ha realizado correcta-
mente si se puede reconstruir la senal analégica a partir de las muestras. Incluso
si los datos muestreados parecen confusos o incompletos, se sabe que la infor-
macién clave se ha capturado si se puede revertir el proceso. El teorema de
muestreo, frecuentemente se le llama teorema de muestreo de Shannon, o teore-
ma de muestreo de Nyquist, en honor a los autores de los documentos sobre el
tema en la década de 1940. El teorema de muestreo indica que una senal con-
tinua puede ser muestreada correctamente, solo si no contiene componentes de
frecuencia por encima de la mitad de la tasa de muestreo. Por ejemplo, una tasa
de muestreo de 2000 nuestras por segundo requiere que la senal analégica esté
compuesta por frecuencias por debajo de 1000 ciclos/segundo. Si hay frecuen-
cias por encima de este limite presentes en la senal, seran aisladas a frecuencias
entre 0 y 1000 ciclos por segundo, combinandose con cualquier informacién que
legitimamente estuviera ahi [19].

Dos términos se utilizan ampliamente al hablar del teorema de muestreo, la
frecuencia de Nyquist y la tasa de Nyquist. Desafortunadamente, su significado
no estd estandarizado, pero sus usos mas comunes son para indicar que son
la mitad de la frecuencia de muestreo. Por ejemplo, si se considera una senal
compuesta por frecuencias entre corriente continua (DC) y 3kHz, para digitalizar
correctamente esta senal debe hacer a 6kHz o m&s. Suponiendo que se elige
muestrear a 8kHz, esto nos permite representar correctamente frecuencias en
DC y 4kHz. En esta situacion hay cuatro frecuencias importantes, la frecuencia
més alta en la senal (3kHz), el doble de esta frecuencia (6kHz), la frecuencia de
muestreo (8kHz) y la mitad de la frecuencia de muestreo. Segin la definicién
mas comun, la frecuencia y tasa de Nyquist es la mitad de la frecuencia de
muestreo, que es 4kHz, o 4000 muestras por segundo [19].

2.8.5. Filtros digitales

Los filtros digitales son una parte muy importante para los DSP, volviéndolos
populares debido a su rendimiento extraordinario. Los filtros tienen dos usos
principales, separacién de senales y restauracion de senales. La separacién de
sefiales es necesaria cuando una senal ha sido contaminada por interferencias,
ruidos u otras senales. Se podria utilizar una filtro para separar estas senales para
que puedan ser analizadas individualmente. La restauracion de senales se utiliza
cuando una senal ha sido distorsionada de alguna manera. Estos problemas
se pueden abordar con filtros analégicos o digitales. Los filtros analdgicos son
econdmicos, rapidos o digitales. Los filtros digitales, en comparacién, son muy
superiores en el nivel de rendimiento que se puede alcanzar. Los filtros digitales
pueden lograr rendimientos mil veces mejor que los filtros analégicos. Esto hace
una diferencia dramética en como se abordan los problemas de filtrado. Con los
filtros analdgicos, la énfasis estd en manejar las limitaciones de la electronica,
como la precisién y estabilidad de los componentes. En comparacion, los filtros
digitales son tan buenos que el rendimiento del filtro se ignora con frecuencia.
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La énfasis se desplaza hacia limitaciones de las senales y los problemas tedricos
relacionados con su procesamiento [19].

Actualmente existen una gran cantidad de técnicas de filtrado digital, cuyo
uso dependerd de las necesidades particulares de cada caso, lo que significa que
un mismos tipo de filtrado digital sera ttil para todos los casos. Encontrar la
técnica adecuada requiere de largos procesos de experimentacién, lo que implica
tener que probar varias técnicas de filtrado hasta encontrar alguna que cumpla
con los objetivos.

La parte mas importante de cualquier tarea de un DSP es entender cémo
esta contenida la informacién de las senales con las que esta trabajando. Las dos
formas comunes en que la informacién se representa en sefiales que ocurren de
manera natural son la representacién en el dominio del tiempo y representacion
en el dominio de la frecuencia [19].

El dominio del tiempo describe cuando algo ocurre y cudl es su amplitud.
Cada muestra en la senal indica lo que esta sucediendo en ese instante y el nivel
del evento. Cada muestra contiene informacién que se puede interpretar sin refe-
rencia a ninguna otra muestra. Incluso si solo se tiene una muestra de esta senal,
aun se sabe algo sobre lo que se estd midiendo. Esta es la forma més sencilla de
que la informacién esté contenida en una senal. En contraste, en el dominio de
la frecuencia es més indirecto. Muchas cosa en nuestro universo muestran movi-
miento periédico, y al medir la frecuencia, fase y amplitud de este movimiento
periédico, a menudo se puede obtener informacién sobre el sistema que produce
el movimiento. Una solo muestra, por si misma, no contiene informacién sobre
el movimiento periédico y, por lo tanto, no contiene informacién sobre el siste-
ma que lo produce. La informacién esta contenida en la relacién entre muchos
puntos en la senal. Esto nos lleva a la importancia de la respuesta al escalén y
la respuesta de frecuencia. La respuesta al escalén describe cémo la informacién
representada en el dominio del tiempo estéd siendo modificada por el sistema. En
contraste, la respuesta de frecuencia muestra cémo la informacién representada
en el dominio de la frecuencia estd siendo cambiada. Esta distincién es absolu-
tamente critica en el diseno de filtros porque no es posible optimizar un filtro
para ambas aplicaciones. Un buen rendimiento en el dominio del tiempo resulta
en un rendimiento pobre en el dominio de la frecuencia, y viceversa. Pasar de
un dominio a otro es bastante sencillo, utilizando el algoritmo de la trasformada
rapida de Fourier (FFT, por sus siglas en inglés), la cual permite descomponer
una senial como una combinaciéon de ondas senoidales de diferentes frecuencias
(los cuales se conocen como arménicos), lo que permite saber que frecuencias
forman una senal y en que grado estan presentes conociendo su amplitud, esto
se puede ver ilustrado en la figura, la cual grafica una respuesta al impulso, una
respuesta al escalén y una respuesta en frecuencia de un filtro. La respuesta
frecuencia puede llegar a ser expresada en decibelios como se ve en la grifica d)
[19].
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Figura 2.24: Respuesta dominio del tiempo y frecuencia
.Tomado de [19]

Los filtros en el dominio de la frecuencia se utilizan generalmente para per-
mitir ciertas frecuencias (la banda de paso), mientras bloquean otras (la banda
de rechazo). Cuatro respuestas son las mds comunes, pasa bajas, pasa altas,
pasa banda y rechaza banda. Los filtros pasa bajas y pasa altas trabajan consi-
derando una frecuencia especifica (frecuencia de corte), y es a partir de esta que
se permitira el paso de las frecuencias que estén por debajo o por arriba de esta,
segun sea el caso. Los filtros pasa banda y rechaza banda tienen dos frecuencias
de corte, una inferior y otra superior, lo cual se utilizan para delimitar a un
conjunto de frecuencias especificas (ancho de banda), y dependiendo del filtro,
se dejara pasar o se rechazardn todas esas frecuencias. En la figura 2.25 se puede
apreciar la respuesta en frecuencia de mencionadas de los filtros [19].
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Figura 2.25: Respuesta en frecuencia filtros
. Tomado de [19].

2.8.6. Savitzky-Golay

Un uso obvio para los filtros pasa bajas es suavizar datos. La premisa del
suavizado de datos es que se estd midiendo una variable que varia lentamente
y que también estd corrupta por ruido aleatorio. Entonces, a veces puede ser
util reemplazar cada punto de datos por algin tipo de promedio local de los
puntos de datos circundantes. Dado que los puntos cercanos tienen un valor muy
parecido al mismo valor subyacente, promediar puede reducir el nivel de ruido sin
sesgar (demasiado) el valor obtenido. El suavizado de datos estd probablemente
mas justificado cuando se usa simplemente como una técnica gréafica, para guiar
la vista a través de un bosque de puntos de datos (todos con grandes barras
de error), o como un medio para hacer estimaciones iniciales aproximadas de
pardmetros simples a partir de un grafico [25].

Un tipo particular de filtro pasa bajas, bien adaptado para el suavizado de
datos son los filtros Savitzky-Golay, también conocidos como minimos cuadra-
dos, o polinomio de suavizado digital (DISPO, por sus siglas en ingles). En lugar
de tener sus propiedades definidas en el dominio de la frecuencia y luego tradu-
cirlas al dominio del tiempo, los filtros Savitzky-Golay derivan directamente de
una formulacién particular del problema de suavizado de datos en el dominio
del tiempo. Los filtros Savitzky-Golay fueron inicialmente (y todavia se utili-
zan a menudo) para hacer visibles los anchos y alturas relativos de las lineas
espectrales en datos espectrométricos ruidosos [25].

Un filtro digital se aplica a una serie de valores de datos espaciados equita-
tivamente f; = f(t;), donde t; = tg + ¢A para un espacio de muestra constante
Ayi=..—2,-1,0,1,2, ... El tipo més simple de filtro digital (el filtro de res-
puesta impulsiva finita o no recursivo) sustituye cada valor de datos f; por una
combinacion lineal g; de si mismos y algunos de los ntimeros cercanos vecinos,
como se ve en la siguiente ecuacion:
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gi= Y. Cufitn (2.17)

n=—nL

Aqui ny, es el nimero de puntos utilizados a la izquierda de un punto de datos
1, es decir, ante que él, mientras que ngr es el nimero utilizado a la derecha, es
decir después. Un llamado filtro casual tendria ng = 0 [25].

Como punto de partida para comprender los filtros Savitzky-Golay se con-
sidera el procedimiento de promediado mas simple posible. Para un valor fijo
de n;, = ng se calcula cada g; como el promedio de los puntos de datos desde
fi—n, hasta fii, .. Esto a veces se llama promediado en ventana mévil y corres-
ponde a la ecuacién 2.17 con una constante C,, = 1/(nr, + ng+1). Si la funcién
subyacente es constate, o cambia linealmente con el tiempo (ya sea en aumento
o disminucién), entonces no se introduce sesgo en el resultado. Los valores mds
altos en un extremo del intervalo de promediado son, en promedio, equilibrados
por valores mas bajos en el otro extremo. Sin embargo, se introduce un sesgo
si la funcién subyacente tiene una segunda derivada distinta a cero. En apli-
caciones espectrométricas, una linea espectral estrecha ve reducida su altura y
aumentada su anchura. Dado que estos pardametros son de interés fisico, el sesgo
introducido resulta claramente indeseable.[25]

La idea del filtrado Savitzky-Golay es encontrar coeficientes de filtro C), que
preserven momentos mayores. Equivalentemente, la idea es aproximar la funcién
subyacente dentro de la ventana mdvil no con una constante (cuyo estimado es
el promedio), sino con un polinomio de mayor orden, t{picamente cuadritico o
cuartico. Para cada punto f;, se ajusta por minimos cuadrados un polinomio a
los n;, + ng + 1 puntos dentro de la ventana mévil, y luego se asigna a g; el
valor de ese polinomio en la posicién i. No se utiliza el valor del polinomio en
ningin otro punto. Cuando se pasa al siguiente punto f; 1, se realiza un nuevo
ajuste por minimos cuadrados usando una ventana desplazada.[25]

2.8.7. Wavelets

Otra buena herramienta utilizada para el procesamiento digital de senales
son las wavelets, debido a que la manera en la que pueden eliminar el ruido
de una senal se caracteriza por estar en el dominio de la transformacién (como
también lo es la FFT) en lugar de estar en el dominio de la sefial original(tiempo
o0 espacio) [26].

Una wavelet es una oscilaciéon similar a una onda con una amplitud que
comienza en cero, aumenta y luego disminuye nuevamente a cero. A diferencia
de los senos utilizados en la transformada de Fourier para descomposicién de
una senal, las wavelets son generalmente muchos mas concentradas en el tiempo.
Por lo general, proporcionan un analisis de la senal que esté localizado tanto en
el tiempo como en la frecuencia, mientras que la transformada de Fourier esté
localizada solo en la frecuencia. Un ejemplo de wavelet estd en la figura 2.26, la
cual es la wavelet Coiflet [26].
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Figura 2.26: Wavelet Coiflet
. Tomado de [26].

Dada una wavelet madre ¥ (¢) (que puede considerarse simplemente como
una funcién base de L?), la transformada continua de wavelet (CWT, pos sus
siglas en ingles) de una funcién x(t) (suponiendo que x pertenece a L?) se define
como:

t—

X(a,b) = % /fo (= b\a(t)t (2.18)

El pardmetro de escala o dilatacién a corresponde a la informacién de fre-
cuencia (a frecuencia™'), y el parametro de traslacién b se relaciona con la
ubicacién de la funciéon wavelet a medida que se desplaza a través de la senal,
por lo que corresponde a la informacién de tiempo en la transformacién. La
integral en 2.18 puede verse como una operacién de convolucién de la senal y
una funcién base ¢ (t) (hasta dilataciones y traducciones). Debe enfatizarse que,
a diferencia de la transformada de Fourier en la que la funcién base es e’“?, hay
muchas (de hecho, infinitas) elecciones posibles de 1)(t).[26]

En la préactica, la transformada que se utiliza es la transformada wavelet
discreta (DWT, por sus siglas en ingles) que transforma sefiales discretas en
coeficientes discretos en el dominio de wavelets. Esta transformada es esencial-
mente una versiéon muestreada de CWT. En lugar de trabajar con a,b € R, los
valores de X (a,b) son calculados sobre una malla discreta:

a=27b=k«x277 jkeR (2.19)

donde este tipo de discretizacién se llama dilatacién dyética y posiciéon dyética,
respectivamente.[26]

En el caso de la DWT, asumiendo que la longitud de la sefial satisface N = 27
para algun j positivo, la transformada se puede calcular de manera eficiente algo-
ritmo de Mallat, el cual tiene complejidad de O(N). Esencialmente, el algoritmo
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es un esquema jerarquico rapido para derivar los productos internos requeridos
(de la ecuacién 2.18, como una funcién de a y b) utilizando un conjunto de fil-
tros pasa bajas y pasa altas consecutivos, seguido de un diezmado. Esto resulta
en una descomposicién de la senal en diferentes escalas que pueden conside-
rarse como diferentes bandas de frecuencia. Los filtros pasa bajas y pasa altas
utilizados en este algoritmo se determinan segiin la wavelet madre que se este
utilizando. Las salidas de los filtros pasa bajas se conocen como coeficientes de
aproximacién y las salidas de los filtros pasa altas se conocen como coeficientes
de detalle [26].

En cada nivel de descomposicion, los filtros producen senales que abarcan
solo la mitad de la banda de frecuencias. Esto duplica la resolucién en frecuencia,
va que la incertidumbre en frecuencia se reduce a la mitad. Por lo tanto, la salida
de cada filtro puede ser muestreada a menor frecuencia por un factor de 2, de
acuerdo con el teorema de Nyquist. Usando este enfoque, la resolucién temporal
se vuelve arbitrariamente buena en altas frecuencias, mientras que la resolucion
en frecuencia se vuelve arbitrariamente buena en bajas frecuencia. El nimero
de niveles de descomposicién debe ser determinado por el usuario ( segin las
caracteristicas de la sefial a analizar). Un nimero tipico es de 3 a 5. La DWT
de la senal original se obtiene concatenando todos los coeficiente comenzando
desde el ultimo nivel de descomposicion. El algoritmo Mallat se ve ilustrado en
la figura 2.27 [26].

€3[n]

Figura 2.27: Algoritmo Mallat
. Tomado de [26].

2.9. Interpolacion lineal

Una interpolacion es el procedimiento mediante el cual, a partir de un conjun-
to de datos conocidos(puntos experimentales), se estima el valor de una variable
dependiente para un valor intermedio de la variable independiente, sin necesi-
dad de conocer la ecuacién exacta que describe todo el fenémeno. Uno de los
principales errores que se puede cometer es ajustarse a una ecuacion y utilizar
esta ecuacién para interpolar otros puntos. Estos ajustes a lineas de tendencia
en ocasiones proporcionaran aproximaciones adecuadas, pero en otros muchos
casos, ain dando una buena estimacién de la funcién en los puntos experimen-
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tales usados para su calculo, proporcionaran valores erréneos y en otros casos
imposibles de acuerdo con el proceso estudiado [27].

La interpolacién lineal es la forma mas sencilla de interpolacién que existe.
Usa dos puntos con el fin de desarrollar una aproximacion lineal de la funcién.
Estos puntos usados en el proceso seran los méas préximos al punto de interés,
teniendo que ser uno menor y otro mayor que este. Por tanto, entre cada pareja
de valores de (X, Y:) v (Xg+1, Yit1), se calcula la recta existente entre ambos
para calcular Y al valor de X dado. El valor estimado esta dado por [27]:

Yir1 — Y

Y =V, 4 Tk
" X - X

(X — Xy) (2.20)

2.10. Python

El software libre se ha convertido en uno de los movimientos tecnolégicos
de mayor auge en el siglo XXI. Para su desarrollo ha sido necesario contar con
un grupo de herramientas que hagan Optima su utilizacién y sean faciles de
aprender. Python es un lenguaje de programaciéon que cumple con lo planteado
que fue creado por Guido van Rossum, un programador holandés a finales de
los 80’s y principios de los 90’s, y se ha perfilado como una opcién recomendada
para el desarrollo de software libre. El software libre es un movimiento que
proclama el acceso al cédigo fuente de un programa, lo que admite ser libre de
uso, ejecucion distribucién y modificacién. Es decir, el nuevo software creado
bajo este concepto podria emplearse para cualquier fin, ejecutarse en cualquier
ambiente y modificarse de ser necesario [28].

Debido a su estructura sencilla y a la gran disponibilidad de de herramientas
y paquetes para el procesamiento y visualizacién de datos y senales, Python se
a convertido en una opcién viable para el desarrollo cientifico, emulando en
muchas ocasiones las funciones disponibles en otros lenguajes de corte cientifico
ya existes como lo es Matlab [28].

2.11. Conclusiones

En este capitulo se explicé todos los conceptos fundamentales utilizado en
el desarrollo de esta tesis, poniendo en contexto al lector con el objetivo de que
este sea capaz de entender todo el trabajo desarrollado, y que sera presentado
en los capitulos siguientes.
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Capitulo 3

Desarrollo del prototipo

3.1. Introduccion

En este capitulo se describen los pasos que se llevaron a cabo para desarrollar
la parte del hardware y software para la construccién del espectrémetro que
trabaje en el rango visible.

3.2. Hardware

3.2.1. Optical bench

De la seccién 2.7.1 se puede resaltar que un espectrémetro de absorcién cons-
ta principalmente de cinco componentes, la fuente de luz, el monocromador, los
componentes 6pticos, la muestra y el detector. Desarrollar un espectrémetro
con esa configuracién generaria varias limitaciones, principalmente por la im-
plementaciéon del monocromador, ya que, como se explico en la seccién 2.7.1,
el objetivo de este componente es permitir el paso de una longitud de onda
especifica hacia el espectrometro, lo que implica que el tiempo que tomaria en
captarse un espectro de una banda més ancha, por ejemplo todo el rango visi-
ble, seria demasiado, sin mencionar que esa configuraciéon no es completamente
compatible con otras espectroscopias, y que el equipo se volveria mas grande y
de dificil transporte.

En la seccién 2.7.5 se explora una alternativa a la configuracién convencio-
nal de los espectréometros, la configuracién Czerny-Turner. Esta tiene la ventaja
de no necesitar de un monocromador, ya que realiza la dispersién de todas las
longitudes de onda la fuente de luz mediante el uso de una rejilla de difraccion,
para después ser redirigida mediante el uso de espejos, hacia un sensor lineal.
Esto representa una ventaja, ya que permite realizar mediciones con todo el
espectro de la fuente de luz en menor tiempo, y sin tener que seleccionar bandas
especificas para excitar a la muestra como se harfa en un diseno que imple-
mente un monocromador. Otra ventaja que presenta esta configuracién es que
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pueden encontrase ya implementados como sistemas épticos de tamanos bas-
tante pequenos, lo que facilita su portabilidad y manejo. Estos sistemas épticos
son conocidos como optical bench (banco dptico en espanol), los cuales constan
de componentes 6pticos como lentes, espejos, prismas, etc., y pueden estar im-
plementados en bases rigidas con soportes moviles que permiten realizar ajustes
de los componentes.

En el mercado existen muchas opciones de espectrémetros que implemen-
tan configuraciones Czerny-Turner, sin embargo, encontrar solamente el optical
bench es algo complicado. Las tiendas en linea tiene disponibles varias opciones
de optical bench que fueron extraidos de espectrémetros, los cuales varian en
fabricante, diseno, precio y como es que se comportan los componentes épticos
segun la longitud de onda de la luz incidente.

Se opté por utilizar un optical bench de la marca B&W Tek, el cual cuenta
con una rejilla de difraccion de difraccién de 1800 lineas por milimetro, una
longitud de onda de resplandor de 500nm y 2 espejos de enfoque [29].

La siguiente imagen muestra al optical bench por dentro:

Figura 3.1: Optical bench Czerny-Turner
. Tomado de [29].

Como se puede apreciar, todo los componentes 6pticos estan montados sobre
una estructura metdlica de no méas de 6cm de ancho, 6.6cm de largo y 2.2cm de
altura, la cual cuenta con un conector de fibra 6ptica y una cubierta superior
desmontables, y una apertura para la colocacién de un sensor de imagen lineal,
ademas de que cada componente 6ptico cuenta con tornillos que permiten ma-
nipular su posicioén, lo cual es necesario para poder calibrar el espectrémetro y
alinear la luz correctamente con el sensor.

La figura muestra la curva de eficiencia de la rejilla de difracciéon implemen-
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tada en el optical bech, la cual tiene una respuesta promedio superior al 50 %
para el rango visible.
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Figura 3.2: Curva de eficiencia optical bench Czerny-Turner
. Tomado de [29].

3.2.2. Detector

La eleccién del detector es uno de los pasos mas importantes para el desa-
rrollo de un espectrémetro, ya que existen varios tipos de sensores, como los
expuestos en la seccién 2.7.6, cuya diferencia principal estd en la manera en
que estos trabajan, ademds de contar con diferentes niveles de sensibilidad a
longitudes de onda especificas, tamanos y formas.

Para nuestro caso particular, se tuvo que buscar una opcién que fuera com-
patible con el optical bench que se eligié. La primera limitacién que eso implica
es que las dimensiones del sensor no deben exceder las de 5x2cm, que son las me-
didas de la apertura del optical bench, ademé&s de que el sensor no debe contar
con alguna forma de identificar colores, como la identificacién del RGB (siglas
de rojo, verde y azul en ingles), ya que el propdsito del sensor es identificar
la intensidad de la luz difractada, para después identificar la longitud de onda
revisando en que zona del sensor incidié la luz, como se explica en la seccién
2.7.5.

Se optd por buscar un sensor lineal CCD que se adaptara a las necesidades
del espectréometro, ya que en este tipo de tecnologia es bastante comin encontrar
sensores lineales. El uso de los sensores CCD estaba principalmente orientado
a su implementacién en camaras digitales y escaneres de imagenes, pero con la
aparicién de los sensores CMOS (los cuales normalmente se encuentran como
una matriz de pixeles en lugar de un arreglo lineal) su uso se ha visto reducido,
y en consecuencia varias empresas han descontinuado la fabricacion de sensores
CCD. Ejemplo de esto es el sensor que se consideré como primera opcién para
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el espectrometro, el Sony ILX511, a continuacién se muestra un ilustracién del
mismo:

Figura 3.3: Sensor Sony ILX511
. Tomado de [30].

Este es un sensor CCD lineal de imagen de 2048 pixeles. Este sensor contaba
con dimensiones de 4.16x1cm, ademas de tener una buena sensibilidad para el
rango visible, como se en la figura 3.4 [30].
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Figura 3.4: Gréafica de sensibilidad sensor Sony ILX511
. Tomado de [30].

La empresa Hamamatsu cuenta con varias opciones de sensores lineales, ya
que cuenta con toda una linea especializada en espectrofotometria, donde se
implementa las tecnologias CCD y CMOS para la fabricacién de sensores de
imagen lineales, con diferentes propiedades especiales para cada modelos, como
el tamano, forma y el tipo de espectroscopia para el que estdn disefiados. Un
ejemplo de eso es el sensor S10122-512Q-01, el cual se muestra en la figura 3.5.
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Figura 3.5: Sensor Hamamatsu S10122-512Q-01
. Tomado de [31].

Este cuenta con 512 pixeles, un rango de respuesta espectral de 200 a 1000nm
(como se ve en la figura 3.6), y un tamano de imagen de 25.6x0.5mm, lo que lo
vuelva una opcién viable para ser implementada en espectrometro. Desafortuna-
damente, el costo por uno de estos sensores es bastante elevado al ser componen-

tes profesionales para espectroscopia, sin mencionar los costos de importacién
[31].
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Figura 3.6: Respuesta espectral S10122-512Q-01
. Tomado de [31].

La opcién que se seleccioné fue el TCD1304DG de Toshiba, el cual es un
sensor de imagen lineal CCD de 3648 pixeles, el cual se puede apreciar en la
figura 3.7.
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Figura 3.7: Sensor Toshiba TCD1304DG
. Tomado de [32].

A pesar de ser un sensor de uso mas generalizado, y no especifico para
la espectroscopia, cumple con los requisitos para ser implementado en el es-
pectrémetro. Sus dimensiones son de 4.16x0.965cm, solo requiere de tres senales
digitales para su manejo, lo que lo vuelve de facil uso, puede trabajar con un
voltaje de alimentacién minimo de 3.0v, y tiene buena respuesta espectral en el
rango de la luz visible como se puede apreciar en la figura 3.8, ademds de tener
un precio por unidad de $56.10 USD, convirtiéndose en la mejor opcién para
utilizar en el espectréometro.
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Figura 3.8: Respuesta espectral TCD1304DG
. Tomado de [32].

3.2.3. Microcontrolador

Al igual que el sensor, la eleccién del microcontrolador es bastante impor-
tante, ya que es a través de este que se controlara el sensor, se capturaran los
datos y se enviaran a la etapa de procesamiento de los mismos.

El sensor TCD1304DG cuenta con tres pines de control, master clock (M),
shift gate (SH) e integration clear gate (ICG), a los cuales se les debe conectar
pulsos de voltaje con periodos de tiempo especificos para obtener en el pin out-
put signal (OS) una sefial analdgica correspondiente a los niveles de intensidad
captado por los pixeles. Tomando esto en cuenta, el microcontrolador debe ser
capaz de generar pulsos de voltaje a diferentes frecuencias, esta caracteristica se
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conoce como modulacién por ancho de pulso (PWM, por sus siglas en ingles).
También, el microcontrolador debe se capaz de captar la senal generada por el
sensor, por lo que debe contar con un ADC, el cual se encarga de digitalizar
las senales captadas, como se explicé en la seccion 2.8.3. Como ultimo requi-
sito, el microcontrolador debe contar con lo que se conoce como protocolos de
comunicacion, los cuales permiten enviar datos digitales entre diferentes dispo-
sitivos mediante conexiones fisicas, lo cual es indispensable para el desarrollo
del espectrometro ya que se pretende enviar los datos hacia otro dispositivo,
como una computadora. Algunos ejemplos de protocolos de comunicacién son
el UART, 12C, SPI, RS232, etc.

En el mercado existen muchas opciones de microcontroladores, con diferentes
capacidades, arquitecturas y caracteristicas. La opciéon que se seleccioné fue
el microcontrolador STM32F401ccu6, fabricado por STMicroelectronics. Este
se basa en nucleo RISC de 32 bits ARM Cortex-M4 de alto rendimiento que
funciona a una frecuencia de hasta 84 MHz. Este cuenta con unidad de punto
flotante (FPU, por sus siglas en ingles) de precisién simple que admite todas
las instrucciones de procesamiento de datos y tipos de datos de precisién simple
ARM. De todos los periféricos con los que cuenta, se puede destacar un ADC
de 12 bits, conectividad 12C, SPI, USB 2.0 y USART, acceso directo a memoria
(DMA, por sus siglas en ingles) de propésito general y 11 temporizadores, tdtiles
para la generacion de PWM e interrupciones, entre muchas cosas mas que se
pueden apreciar en la figura 3.9 [33].
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Figura 3.9: Caracteristicas STM32F401CC6
. Tomado de [33].

La mayoria de este tipo de microcontroladores son fabricados en encapsula-
dos de montaje superficial, como los que se pueden ver en la figura 3.10. Esto
significa que, para poder utilizar estos microcontroladores se deben soldar en
placas de circuito impreso (PCB, por sus siglas en ingles) juntos con todos los
componentes minimos necesarios para poder utilizarlos.

_‘ | |

UFQFPN48  WLCSP49 UFBGA100 LQFP100 (14X14 mm)
(7x7'mm)  (2.965x2.965 mM) (7x7 mm)  LQFP64 (10x10 mm)

Figura 3.10: Encapsulados microcontroladores STM32F401
. Tomado de [33].

En el mercado existen muchas opciones de microcontroladores de este ti-
po ya implementados en lo que se conoce como tarjetas de desarrollo. Estas
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tarjetas son PCB’s que ya cuentan con todo el circuito necesario para que el
microcontrolador funcione, ademas de colocar pines conectados a los puertos del
microcontrolador para un facil acceso a los periféricos y para la programacion
del mismo. Muchos disenios de estas tarjetas de desarrollo estan pensados pa-
ra su colocacién en una herramienta de laboratorio conocida como protoboard,
la cual permite armar circuitos electrénicos de manera rapida sin necesidad de
soldar, pudiendo realizar experimentacién con diferentes elementos del circuito
antes de definir el diseno final. En el caso particular del STM32F401CC6, el
cual se presenta en encapsulado UFQFPN48, se encuentra mayormente en el
mercado implementado en una tarjeta de desarrollo conocida como BlackPill,
como se puede ver en la figura 3.11.

0000000

caimun] @

pwrinm ] [l

B12B13B14B15A8 A9 A10A11A12A15B3 B4 BS B6 B7 B8 B9 5V G 3V3

Figura 3.11: BlackPill
. Tomado de [34].

Esta tarjeta no es un producto oficial de STMicroelectronics, ya que es elabo-
rada por WeAct Studio. Esta cuenta con todo lo necesario para utilizar el micro-
controlador, ademads de incluir algunas cosas extra, como un conector USB tipo
C, botones de reset, programacion y para control del usuario, leds de encendido
y de control del usuario, conexiones directas a los pines de programacion serial
y salidas de 5 y 3.3 volts. Las dimensiones de esta tarjeta son de 5.3x2.1 cm,
lo que la vuelve lo bastante pequena para ser utilizada sobre una protoboard,
y para mantener el diseno del espectrémetro lo més pequeno y transportable
posible.

3.2.4. Circuito de Control

El diseno del circuito de control tiene el objetivo de cumplir los requisitos
de hardware necesarios para poder utilizar el sensor TCD1304DG. En su hoja
de datos, ademas de mostrar las caracteristicas del sensor y las gréficas de las
senales que deben ser conectadas al sensor para su utilizacién, se muestra un
esquema de un circuito tipico, como se ve en la figura 3.12, el cual el fabricante
recomienda implementar para el correcto funcionamiento del sensor.
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Figura 3.12: Circuito de control tipico TCD1304DG
. Tomado de [32].

En el diagrama, lo primero que se puede notar es el circuito integrado
TCD1304DG, que es el sensor CCD. Las terminales de la 6 a la 20, y la nimero
22 también, son conectadas a tierra, mientras que las terminales 1 y 2 son co-
nectadas a 4 volts. En este circuito se colocan dos capacitores conectados entre
4 volts y tierra, uno tiene un valor de 0.1uF', y el otro, que es un capacitor
polarizado, tiene un valor de 10uF y tiene una tolerancia a 25 volts. La fun-
cion de los capacitores es reducir el ruido proveniente de la fuente de voltaje,
el cual puede llegar a afectar el funcionamiento del sensor. En el esquema hay
un segundo circuito integrado, que corresponde al 74HC04, que es un conjunto
de compuertas légicas NOT, que se encargan de invertir senales digitales. Estas
compuertas son utiles en caso de que el controlador que genera las senales para
el sensor trabaje con un logica opuesta a lo indicado por las gréficas de la hoja
de datos. Por tltimo, la terminal 22 del sensor, que corresponde a la salida de
la senal, estd conectada a un transistor PNP y a unas resistencias. El propdsito
de este circuito amplificador con transistor es aumentar la senal de salida para
que trabaje en un rango de voltaje mayor, lo que permite aprovechar de me-
jor manera el rango de voltaje del ADC con el que se pretende leer la senal.
Sin embargo se debe ser cuidadoso al implementar este amplificador, ya que el
modelo del transistor y los valores de las resistencias no estdn presentes en el
esquema, lo que significa que estos deben ser propuestos por el usuario para que
la ganancia se adapte al ADC utilizado sin hacer que este se sature o se dane.

A pesar de que el circuito de la figura 3.12 es funcional, hay varias co-
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sas que pueden modificarse para volverlo més eficiente para el desarrollo del
espectrémetro. La primera de estas modificaciones es reemplazar el circuito am-
plificador por un amplificador operacional (OPAM, por sus siglas en ingles) en
configuracién de amplificador no inversor. Un OPAM, es un circuito integrado
ampliamente utilizado en el procesamiento de senales, contando con diferentes
tipos de configuracion que ayudan a adaptar las seniales a segin las necesidades
del usuario. El modelo empleado para el espectrometro es el TL0O82, el cual es
un modelo de ciruito integrado que cuenta con dos OPAMS independientes en
su encapsulado, siendo bastante comun y facil de conseguir. La ganancia de un
amplificador no inversor esta dada por la siguiente férmula:

R1
G ) (3.1)

La senal de entrada es multiplicada por la ganancia calculada, lo que gene-
ra una senal amplificada en la salida. Para realizar el calculo de la ganancia,
idealmente se deben conocer los rangos de voltaje de la senal de entrada, y a
que rangos de voltaje se quiere que llegue en la salida. En este caso particular,
se midié la salida de la senal del sensor con un osciloscopio, obteniendo una
senal que llegaba a un valor maximo de 2.6v aproximadamente. El ADC del
microcontrolador puede leer valores maximos de 3.3v, por lo que para aprove-
char mejor ese rango de voltajes, se decidié que R1 tuviera un valor de 22 kilo
ohm y R2 un valor de 100 kilo ohm como se ve en la figura 3.13. Estos valores
de resistencias darian una ganancia de 1.22, por lo que la senal de salida ahora
llegaria a un valor maximo de 3.17v aproximadamente.

R1
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)
22k
>
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N
_/ \\/ \// »
100k out

=
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Figura 3.13: Amplificador no inversor para la salida del sensor

La siguiente modificacién a realizar en el esquemaético es la eliminacién de
las compuertas NOT. Esto es posible gracias a que el software STM32 Cube
IDE, que es el software con el que se programa y configuran los periféricos
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del microcontrolador elegido, permite cambiar la polaridad de la senales PWM
generadas, lo que significa que puede invertir las senales de control del sensor
sin necesidad de las compuerta NOT, por lo que se puede prescindir de estas,
volviendo al circuito més simple y compacto. Debido a su tamano, este circuito
puede ser implementado facilmente en una protoboard para realizar pruebas de
funcionamiento como se ilustra en la figura 3.14.

FEEE EwEEE EwEEE
FEEE FEEEE EEEEE

2533388688

Figura 3.14: Circuito de control implementado en protoboard

Para poder implementar el circuito en conjunto con el optical becnch es
necesario llevarlo a una PCB. Se opté por utilizar el software de uso libre KiCad,
el cual permite realizar multiples pruebas al diseno y al esquematico realizado,
ademads de contar con gran cantidad de bibliotecas de componentes y sus huellas
de soldadura.

Se decidi6 separar el circuito en dos disenos de PCB separados, uno que ird
montado en el optical bench y que solamente implementara el sensor CCD con
las terminales necesarias para conectar la alimentacion, las senales de control y
la salida, mientras que la segunda PCB tendra la tarjeta BlackPill, el circuito
con el OPAM y las resistencias, los capacitores y las terminales necesarias para
conectarse con la otra PCB. Originalmente se tenia pensado realizar una sola
PCB que estuviera montada en el optical bench, pero debido a la falta de espacio
para algunos componentes se decidié dividir en dos.

El esquemaético de la primera PCB se muestra en la figura 3.15. En este se
pueden ver dos grupos de 20 terminales, J1 y J2, los cuales corresponde a los
pines de la tarjeta BlackPill. Los pines 9, 13 y 15 son utilizados para generar
las senales digitales que controlan al sensor, y estdan conectadas mediante el uso
de etiquetas (oM, SH e ICG, respectivamente) a los pines 2, 4 y 5 un grupo
de 6 terminales, J3, el cual es el encargado de comunicar la primera PCB con
la segunda que va montada en el optical bench. Los pines 1 y 2 de J2, y los
pines 18 y 19 corresponden a los pines de alimentacion, +5v y GND, y estos son
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conectados a los capacitores C1 y C2, a los pines 4 y 8 del TL082 y a los pines
1y 6 de J3. Finalmente, la senal de salida del sensor ingresara por el pin 3 de
J3, el cual se conecta a la entrada no inversora del primer OPAM del TL082, la
cual corresponde al pin 5 del mismo (usando la etiqueta OS), mientras que la
salida del OPAM se conecta a la entrada del ADC del microcontrolador (usando
la etiqueta ADC_IN), correspondiente al pin 12 de J2.
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Figura 3.15: Esquematico primera PCB circuito de control

A pesar de que esta PCB no va montada en el optical bench, se buscé hacerla
lo més pequena posible, teniendo como dimensiones finales 4.2x6.5 cm. Todos
los componentes soldados fueron del tipo agujero pasante (o throuugh-hole en
ingles), ya que estos son mas faciles de conseguir, y no requieren de equipo
especial para soldarlos, a diferencia de los componentes de montaje superficial
(SMD, por sus siglas en ingles), los con los cuales muchas veces se llega a reque-
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rir estaciones de soldar especializadas, lupas, hornos, etc. Las resistencias y el
TLO082 se encuentran debajo de la tarjeta BlackPill, mientras que los capacitores
y el conector J3 se encuentran a un costado. Esto se puede apreciar en la figura
3.16, donde se muestra la PCB terminada.

Figura 3.16: Primera PCB circuito de control terminada

Para la segunda PCB, lo que se debié considerar que esta pudiera ser mon-
tada correctamente en la abertura del optical bench, que el sensor estuviera
centrado para captar de buena manera la luz difractada, incluir un conector
para comunicarse con la otra PCB, y mediante el cual se se obtendria la ali-
mentacién para el sensor, las senales digitales para su control y enviar la senal
de salida hacia el microcontrolador. El diagrama esquemaético para esta segunda
PCB se puede ver en la figura 3.17, en esta se puede apreciar solamente al sensor
CCD conectado mediante el uso de etiquetas al grupo de 6 seis terminales.

+5Y
Ic1
TCDL304DG_BZ K_
; YDD ss ;i
[ice > 3 \.’?5 NC 22 20 s
5 1o NC_14 L2 =
o El ne13HE
6 Juca nC_12 |7 ®
7 16 sl 1
8 NE2 MC 11 15 & CLD_Conector
T MC_10 -
9 Inc NC_g| L4 &
10 fyr 5 NC_g LS 8
L e s NC_7 12
— 54
GND GND

Figura 3.17: Esquematico segunda PCB circuito de control

El diseno final de la segunda PCB tuvo como dimensiones 2.15x6¢m, lo que se
acoplé facilmente al optical bench como se puede ver en la figura 3.18, mientras
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que sensor fue montado sobre dos tiras de pines hembra, las cuales estaban
soldadas directamente a la PCB, esto para dar la posibilidad de reemplazar al
sensor en caso de que este se dane.

Figura 3.18: Segunda PCB circuito de control terminada montada sobre el op-
tical bench

Al conectar las dos PCB’s, lo tinico que requiere el espectrémetro para ser
utilizado es conectar el receptor, lo cual se hace conectando un cable USB-C al
microcontrolador, e ingresar alguna luz a través de la apertura del optical bench
para que sea captada por el sensor, para lo cual se debe contar con un arreglo
optico especifico, lo cual es desarrollado en la seccién 3.2.5. La imagen muestra
como se ve el el optical bench con el circuito de control implementado.
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Figura 3.19: Optical bench con circuito de control implementado

3.2.5. Arreglo 6ptico

Una vez que se tiene implementado el circuito de control en el optical bench,
solo se necesita de dos cosoas para que el espectrometro este completo, la fuente
de luz (de la cual se hablard en la seccién 3.2.6) y el arreglo 6ptico, que es de lo
que se hablara en esta seccién.

Como se menciona en la seccién 2.7.3, los sistemas 6pticos se encargan de
la manipulaciéon controlada de la luz mediante la interposiciéon de cuerpos re-
flectores y reflectantes. En el caso del espectrémetro de absorcién, el arreglo
6ptico tiene como objetivo enfocar la luz de la fuente hacia la muestra que se
desea medir, y de esta hacia el sistema electrénico que se encarga de medir
la intensidad de la luz. La implementacién del monocromador antes o después
de la muestra depende del disenio especifico de espectréometro. Al contar con
el optical bench Cerny-Turner, ya no se requiere considerar un monocromador
externo como parte del sistema 6ptico. Lo que se requiere es concentrar la luz
proveniente de la fuente en un solo punto sobre la muestra, la cual estard en una
cubeta de cuarzo disenada para trabajar en un rango de 190-2500 nm, como la
que se ve en la figura 3.20.
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Figura 3.20: Cubeta para muestras

De igual forma, también se requiere concentrar la luz que atraviesa la mues-
tra en la entrada del optical bench, que serd a través de una fibra 6ptica. En
la seccién 2.7.3 se mencionan muchos elementos con funciones especificas que
pueden formar parte de un sistema 6ptico. En esta misma seccién se menciona
que las lentes son dispositivos refractores, las cuales pueden ser utilizadas para
converger la luz en un solo punto si la lente es convexa, o separar los rayos de
luz si es céncava. Para el arreglo éptico se utilizaron dos lentes plano convexas,
como se puede ver en la figura 3.21, las cuales estdn montadas sobre marcos
para facilitar su manipulacién.

Figura 3.21: Lentes plano convexas para arreglo éptico
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Una de la lentes tiene un didmetro de 2.5 cm, la cual ird posicionada entre
la fuente de luz y la cubeta para muestras. La otra lente tiene un didmetro de
1.5 cm, y estard ubicada entre la otra cara de la cubeta y la fibra optica, la
cual también estd montada montada sobre un marco. Para poder montar todo
el arreglo 6ptico, se utilizaron pequenas bases, las cuales permiten alterar la
distancia entre cada elemento y la altura a la que estos se encuentran, ademas de
brindar versatilidad para desmontar y transportar el equipo o reemplazar alguno
de los elementos si asi se desea. Se puede ver en la figura 3.22 el espectrémetro
construido, con el arreglo éptico en conjunto con el 6ptical bench y el circuito
de control implementado.

Figura 3.22: Espectrémetro construido

3.2.6. Fuente de luz

Como se explico en la seccion 2.7.4, las fuentes de luz mas utilizadas para los
espectrémetro UV-Vis son la ldmpara de arco de deuterio, la cual se usa para
principalmente para cubrir la regién UV, y la lampara halégena de wolframio,
para cubrir el espectro visible. Ya que se pretende que el espectrémetro desarro-
llado trabaje solo en el rango de luz visible, se puede prescindir de una fuente
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de luz que cubra el rango UV, por lo que la ldmpara hal6gena de wolframio
serfa suficiente. Desafortunadamente, actualmente es complicado conseguir este
tipo de lampara, por lo que se tuvo que optar por una alternativa. En la seccién
2.7.4 se menciona a la lampara de xenén pulsante y a la ldmpara halégena de
filamento de tungsteno como alternativas, siendo esta ultima bastante facil de
conseguir, ya que sigue siendo implementada en iluminacién automotriz y en
lamparas de mano.

La fuente de luz utilizada fue una lampara halégena de filamento de tungs-
teno, la cual se puede observar en la figura 3.23.

Figura 3.23: Lampara halégena de tungsteno

Esta funciona con 6 Vdc cuenta con dos bombillas, una que emite luz de
forma dispersa y otra que estd montada sobre un reflector esférico céncavo
que ayuda a concentrar la luz en un punto especifico, es por esto mismo que
esta lampara fue elegida para ser utilizada en el espectrometro. La respuesta
espectral de esta lampara, captada por el espectrémetro, se muestra en la figura
3.24, donde el eje X representa las longitudes de onda, las cuales son 455-652
nm (en la seccién 3.3.3 se hablard mds a fondo de como es que se calibra el
equipo para reconocer las longitudes de onda en las graficas obtenidas), y el eje
Y representa la intensidad de la luz captada (la cual va desde 0 hasta 4095,
rango que estd dado por la resolucién del ADC del microcontrolador, y de lo
que se hablard mds al respecto en la seccién 3.2.7).
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Figura 3.24: Respuesta espectral ldmpara halégena de tungsteno

3.2.7. Captura de datos

La captura de los datos es un trabajo que se realiza enteramente en el mi-
crocontrolador, y para poder entender la manera en que esta se realiza deben
abordarse las diferentes etapas para la programacién del dispositivo.

El software utilizado para programar el microcontrolador seleccionado es el
STM32Cube IDE, el cual permite realizar la configuracién de periféricos median-
te herramientas graficas que facilitan la tarea, ademéas de tener la posibilidad
de escribir el c¢6digo en lenguaje C, C++ o en lenguaje ensamblador, o inclusive
combinar varios lenguajes en un solo proyecto.

S7

life.augrmented

-
sTM32 N
CubelDE

Figura 3.25: Software STM32Cube IDE para la programacién del microcontro-
lador
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Como primer paso para crear el proyecto, se debe ir a la pestana ” Fiile”, la
cual despliega varias opciones, de entre las cuales se selecciona ” New” y después
" STM32project”, lo abre automéaticamente un buscador, en el que debe ser
introducido el modelo de microcontrolador a utilizar y seleccionar el tipo de
encapsulado, en este caso seria el STM32f401CC6 en encapsulado UFQFON48,
que es el que implementa la tarjeta Black Pill. Una vez nombrado el proyecto, y
seleccionada la direccion en donde se guardara, el software despliega la interface
grafica para la configuracion de los periféricos, como se ve en la figura 3.26.

Pinout & Configuration Clock Configuration Project Manager
v Software Packs Vv Pinout

Q v & RCC Mode and Configuration :

g
System Core o High Speed Clock (HSE) [Crystal/Ceram... v
N Low Speed Clock (LSE) |Disable
D [ Master Clock Output 1
IWDG
VE
v SYS
W =
WG - B
— UFQFPN48
Reset Configuration
Analog > - H
Timers >
(Configure the below
Connectivit > Q
! o . O o 2 = &l Q
~ System Parameters ! -

Multimaria >

Figura 3.26: Interface grafica para la configuracién del microcontrolador

Lo primero que se debe configurar es el ” HighSpeedClock” con la opcién de
" Crystal /CeramicResonator” | la cual permite utilizar un cristal de cuarzo ex-
terno, que en este caso es de 25 MHz, lo que permite trabajar con una velocidad
maxima de 84 MHz gracias a un circuito PLL interno en el microcontrolador.

El sensor CCD requiere de tres senales PWM para ser controlado, como se
menciond en la seccién 3.2.4, las cuales deben tener frecuencias, ciclos de trabajo
y retrasos entres senales especificos, lo cual puede verse ilustrado en la figura
3.27. Por lo tanto, lo siguiente a configurar en el microcontrolador son las seniales
PWM, lo cual se hace mediante la manipulacién de los Timer’s.
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TIMING REQUIREMENTS
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CHARACTERISTIC SYMBOL MIN | TYP. | MAX [ UNIT
ICG Pulse DELAY u 1000 | 5000 - ns
Pulse Timing of ICG and S H t2 100 500 1000 ns
SH Pulse Width 3 1000 — — ns
Pulse Timing of ICG and ¢ M t4 0 20 : ns

You keep oM “High” Level.
Note: If you use electronic shutter function. tinT (MIN.) = 10ps

Figura 3.27: Requerimientos de senales de control de sensor CCD
. Tomado de [32]

En la seccién 3.2.4 se establece que las senales oM, SH e ICG son generadas
por los pines 9, 13 y 15 del grupo de terminales J2, los cuales corresponden a
los pines PA6, PA2 y PAO del microcontrolador. Estos pines correspondes a las
salidas PWM generadas por los Timer s TIM3, TIM5 y TIM2 respectivamen-
te, por lo que serdn estos los que deberdn configurarse para obtener las seniales
de control adecuadas. Debido a la configuracion de la frecuencia del microcon-
trolador hecha anteriormente, los Timer ’s trabajan con una frecuencia base de
84MHz, la cual debera ser dividida entre el preescalador y el periodo del con-
tador para reducir esa frecuencia. La hoja de datos del sensor establece que el
valor tipico de oM es de 2MHz, por lo que los valores del preescalador usados
son 0, lo que hard que la frecuencia no se divida entre este valor, y el periodo de
contador serd 42 lo que genera una frecuencia de 2MHz, ademds se establecié
un ciclo de trabajo del 50 % estableciendo el valor en el pardmetro ”"pulse”. La
figura 3.28 muestra la senal oM generada por el microcontrolador captada por
un osciloscopio.

7



FNIRSI Egl +b Fast moving 1:1 Jpc 1:1_DC

C 5y DIV : 2.5¢ VYmax
STOP POS : +4.20¥ 05 : 0¥ POS : O¥

0
9

EEEEERE

A VY S VRO S Y

¥Ymax

+3.93y

Vmin
447 o

=z

[F]/Pos: 05 DIV : 25005 Triggered

Figura 3.28: Senal oM captada por osciloscopio

Para la sefial ICG se establecié una frecuencia de 133.33Hz, y un ciclo de
trabajo de 0.1333 %, ademds de tener que cambiar la polaridad de esta senal
manipulando el parametro ”C H Polarity” para que coincida con lo mostrado en
la hoja de datos, y asi poder eliminar la compuerta l6gica NOT del circuito de
control como se explicd en la seccién 3.2.4. Para la senal SH, se establecié que
la fuente de disparo fuera la senal ICG, lo que haréd que estén sincronizadas y se
activen al mismo tiempo. Se estableci6 la frecuencia de SH en 50KHz, y su ciclo
de trabajo en 20 %. Lo tltimo que se debe hacer para que estas sefnales esten
listas para conectarlas al sensor es generar el retraso t2 presente en la figura
3.27. Para lograrlo se debe ir al cédigo de programacion, como se ve en la figura

3.29, en donde se utiliza la funcién especial, la cual genera un retraso de 600 ns
a la senal ICG.

113 HAL_TIM_PWM_Start(&tim2, TIM_CHANNEL_1);
] __HAL_TIM _SET_COUNTER(&htim2, 66);//600NS DELAY
115  HAL_TIM_PWM_Start(&htim5, TIM_CHANNEL_3);//SH

Figura 3.29: Generacion de retraso senal ICG en codigo de programacién

Las senales resultes captadas por el osciloscopio se pueden ver en la figura
3.30, las cuales son bastante parecidas a lo visto en la figura 3.27 proveniente
de la hoja de datos del sensor.
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Figura 3.30: Senal ICG y SH captadas por osciloscopio

Conectando las tres senales de control, el sensor comenzara a generar una
senal por la terminal OS. Segun la hoja de datos del sensor, al principio y al final
del periodo de la senal generada por OS hay un escalén, el cual corresponde a
un conjunto de pixeles que sirven para indicar y el principio y final de la lectura,
y de esta manera ubicar fisicamente en que seccién del sensor se esta recibiendo
luz, esto puede apreciarse en la figura 3.31. La hoja de datos llama a estos
pixeles como "Dummy pixels” (pixeles ficticios en espanol), ya que a pesar de
estar presentes en la senal de salida del sensor, estos no reaccionan a la luz
captada, manteniendo siempre un mismo valor.

tinT (INTEGRATION TIME)

015
016

os

DUMMY OUTPUTS LIGHT SHIELD OUTPUTS SIGNAL OUTPUTS

(16 ELEVENTS) (13 ELEMENTS) 3 ELEmENTS (3648 ELEMENTS) DUMMY OUTPUTS (14 ELEMENTS)

DUMMY OUTPUTS (32 ELEMENTS)

1 LINE READOUT PERIOD (3694 ELEMENTS)

Figura 3.31: Representacion ideal de la senales de control y de salida del sensor

CCD
Tomado de [32].
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Identificar a los dummy pixels es muy importante para capturar la senal del
sensor, ya que estos nos indican cuando termina y comienza un ciclo de la senal
de salida, garantizando una buena sincronizacion de la senal al momento de
graficarla, y asi evitar que esta se desplace cuando se capturen varios espectros.
Desafortunadamente, captar a los dummy pixels resulta ser algo complicado de-
bido a que cuando el sensor llega a estar en completa oscuridad la senal 1til llega
al mismo nivel de voltaje de los escalones generados, por lo que estos termina
desapareciendo al tener una senal contante en un solo nivel de voltaje. Afortu-
nadamente, existe otra manera de identificar el punto donde inicia y termina la
senal de salida del sensor, la cual involucra a la senal ICG. En la figura 3.32 se
puede apreciar como los cambios de estado de la senial ICG (senal azul) estdn
en sincronia con los escalones generados por los dummy pixels en la senal OS
(senial amarilla), por lo que solo se tiene que detectar los cambios de estado de
ICG para saber cuando empezar a capturar la senal OS y tener una correcta
sincronizacion.

Normal [ 1:1 pc [2] 1:1 pC

cHs: [@A t «$ Fast moving DIV : 2.5V pIv: 25v  ¥Ymax [1]
POS : +2.50V POS: 0¥ POS: 0¥V
+3.03v

vmin [
+1.19v

freq  [D
133 &

Ymax
+3.38v

vmin  [Z]
-199mv

Ffreq [2]
Select 133 u:

[H] POS: -2.00mS  DIY¥:1mS Waitting

Figura 3.32: Senales ICG y OS captados por osciloscopio

Para detectar los cambios de estado de la senal ICG debe activarse la opcion
de interrupcion global en la configuracién del Timer en la seccion ” NV IC Settings”,
esto interrumpird al codigo principal y ejecutara lo que se programe en una fun-
cién especial, como se puede ver en la figura 3.33. Algo igual de importante que
debe ser configurado para la captura de la senal OS es el ADC y un Timer que
serd usado para establecer la frecuencia de muestreo de la senal. El Timer uti-
lizado es el Timer 4, el cual se configura como ” PW M GenerationN oOutput”,
lo cual genera un evento a una frecuencia determinada (que en este caso es
de 500KHz) para tomar una muestra con el ADC, y al no ser necesario tener
una salida de este PWM el valor del ciclo de trabajo no es importante. Para
configurar el ADC, solamente se activa la entrada deseada (Pin PA3 del micro-
controlador en este caso), se activa la resolucién de 12 bits, se activa la fuente
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de conversién de disparador externo como el evento generado por el Timer 4 y
se activa la opcién de acceso directo a memoria (DMA, pos sus siglas en ingles),
la transferird directamente los datos adquiridos por el ADC a la memoria RAM
sin intervencién del CPU, lo que mejora la velocidad, libera la carga de trabajo
del CPU y garantiza una transferencia automatica y continua. En la figura 3.33
se puede ver como el evento de ICG inicia la captura de datos del ADC a la
frecuencia establecida por el Timer 4, y el CCDPixelBuffer serd el encargado
de almacenar la informacién, y esto seguird asi hasta que el buffer se llene. El
buffer tiene un tamano de 3770, ya que con el periodo de muestreo, que son 2us,
se logra cubrir todo el periodo de OS, que son 7.54ms, con 3770 muestras.

void HAL_TIM PeriodElapsedCallback(TIM_HandleTypeDef *htim){
if (htim->Instance == TIM2){

HAL_ADC_Start_DMA(&hadcl, (uint32_t *)CCDPixelBuffer, CCDBuffer);

Figura 3.33: Funcién para captura de la senal OS

3.3. Software

3.3.1. Envio y recepcién de datos

Una vez que se han configurado correctamente las senales de control del sen-
sor CCD, y capturar la sefial OS con el ADC, lo tinico que resta es enviar los
datos al dispositivo receptor para que sean procesados. En este caso, el disposi-
tivo receptor es una computadora, la cual puede establecer comunicacién con el
microcontrolador mediante alguno de los protocolos de comunicacién con los que
este cuenta. Para este caso se decidié utilizar la comunicacién USB, ya que la
tarjeta BlackPill ya cuenta con un puerto USB-C, por lo que no se requiere més
que un cable USB para conectarlo a la computadora. Configurar al microcon-
trolador como dispositivo USB es bastante sencillo, solamente debe activarse
la comunicacién como puerto virtual COM en la configuracion USB_Device
dentro de la interface grafica de configuracién, y el modo ” Device_Only” en la
configuracion USB_OTG_F'S. Para poder transmitir la informacién se cuenta
con una funcién especial que se utiliza dentro del cédigo de programaciéon. En
la seccién anterior se explic que el ADC se mantiene tomando muestras hasta
que el buffer que se le asigné se llene por completo, por lo que el momento en
que los datos deben ser enviado es cuando el ADC deje de tomar muestras, para
lo cual existe una funcion a la que el programa es redirigido cuando esto pasa,
y es dentro de esta en donde se ejecuta la transmision de datos por USB como
se ve en la figura 3.34.
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void HAL_ADC_ConvCpltCallback(ADC_HandleTypeDef* hadc){

CDC_Transmit_FS((uintd_t *)CCDPixelBuffer,CCDBuffer*2);

Figura 3.34: Funcién para envio de datos por USB

Para este punto, el resto del trabajo se realiza en el dispositivo receptor,
por lo que la programacién del microcontrolador ha terminado (Para ver todo
el c6digo de programacién del microcontrolador consulte el apéndice A.1). Para
recibir los datos se decidié crear un programa en python, ya que es un lenguaje
que es un lenguaje con el que es bastante facil trabajar y visualizar datos debido
a la gran cantidad de librerias especializadas con las que cuenta, como se explicd
en la seccién 2.10.

Lo primero que debe hacerse es configurar el puerto USB, lo cual se hace
utilizando la libreria ”serial”, donde se establece el puerto COM a utilizar, que
en este caso es el COMS5, también se utiliza la funcién .ion(), la cual pertenece
a la libreria ”matplotlib.pyplot” , y que activa el modo interactivo para graficar
los datos recibidos. Después se crea un arreglo de 3770 espacios inicializados
en cero, ya que es aqui donde se guardaran los datos recibidos. Se establecen
los valores de dos variables muy importantes, NUM _ESPEC, el cual establece
cuantos espectros seran los que se promediaran, y INTEG TIMFE que esta-
blece el tiempo de integracién entre cada espectro tomado. Se considera como
un espectro a un cumulo de 3770 datos recibidos, y estos se promedian para
obtener una lectura mas clara, precisa y eliminar algo del ruido que pudiera
presentarse. El tiempo de integracién entre cada espectro tomado puede afectar
de manera positiva o negativa dependiendo de que tan corto o largo sea. Para
todas las lecturas hechas con el espectrémetro siempre se utilizard un tiempo de
integracién de 1ms y 100 espectros promediados. Todo lo explicado hasta este
punto puede verse en la figura 3.35.

ser = serial.Serial(

data_array = np.zeros(NUM_SAMPLES, =np.uint32)

NUM_ESPEC =
INTEG_TIME =

Figura 3.35: Configuraciéon en Python de USB y variables para captura de es-
pectros en el receptor
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Dentro de la funcién read_and_plot primero se asegura que hay suficientes
datos que leer, si hay menos que 3770 significa que los datos no se enviaron
completos y deben ser desacatados. Ya que los datos que se envian estd en forma
de bytes puros deben ser convertidos a formato uint16_t, que es el formato con
el que fueron almacenados los datos en el buffer en el microcontrolador, para lo
cual se utiliza la funcién 7. frombuf fer” de la libreria "numpy”. Algo a tomar
en cuenta es que el sensor trabaja con logica invertida, lo que significa que entre
mas luz detecte, la senal OS tendra un valor menor, y entre menos luz detecte
OS serd mayor. Para cambiar la 1égica se resté a 4095 (que es el valor digital
méaximo que puede tomar el ADC del microcontrolador por su resolucién de 12
bits) el valor leido como se puede ver una la figura 3.36.

yal data_array
CONT_ESPEC =
while True:

if ser.in_waiting >= NUM_SAMPLES *

raw_data = ser.read(NUM_SAMPLES * 2)

int_data - np.frombuffer(raw_data, =np.uint1é)

data_array += int_data

Figura 3.36: Recepcion y conversion de los datos recibidos

3.3.2. Visualizacién y almacenamiento de espectros

Una vez se tienen los datos de manera correcta, esto se van acumulando
en un buffer, y al mismo tiempo estos se van graficando hasta llegar al limite
establecido como se puede ver en la imagen 3.37.

y_max np.max(data_array) *
y_max (y_max, )

.clf()
.plot(data_array)

.ylim( , y_max) Imite
.xLim( , NUM_SAMPLES)
.xlabel('Pixel"')

.ylabel('Valor Ac
.title('Datos 1
.pause (INTEG_TIME)

Figura 3.37: Graficar los datos

Después de ser promediados los datos, estos pasan a ser guardados en un
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archivo ”.csv” como se ve en la figura 3.38.

CONT_ESPEC +=
if CONT_ESPEC == NUM_ESPEC:
data_array = data_array / NUM_ESPEC

data_to_save = data_array

pd.DataFrame(data_to_save,
df.to_csv(

Figura 3.38: Graficar y guardar los datos
3.3.3. Calibracién del equipo
Para este punto ya pueden obtenerse espectros sin ningin problema, sin
embargo hay varias cosas que deben calibrarse para poder interpretar la infor-

macién de manera correcta. Para probar el equipo se incidié una luz blanca
genera por un led, cuyo espectro se puede ver en la figura 3.39.

2500
2000
1500
1000

500

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500

Figura 3.39: Espectro luz blanca Led

Lo primero que se puede notar es que a los extremos del espectro estan
presentes los dummy pixels generados por el sensor, lo que puede generar confu-
sién respecto al comportamiento del espectro en esas zonas. Para eliminar a los
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dummy pixels del espectro solo basta con identificar cuales muestras contienen
a los dummy pixels para prescindir de estos al momento de graficar y guardar
el espectro, en este caso desde la posicién 32 hasta la 3680 del buffer que con-
tiene los datos es informacion 1til, por lo que los demas espacios contienen a
los dummy pixels de los extremos, y solo basta con indicar el rango del buffer
con el que se quiere trabajar entre corchetes en el cédigo de python. De esta
forma, el espectro esta ahora formado por 3648 muestras, las cuales coinciden
con la cantidad de pixeles con los que cuenta el sensor, por lo que ahora cada
dato contenido en el buffer se corresponde con el pixel en su misma posicion.

Lo siguiente que debe ser tratado es un offset presente al rededor del valor
de 250. Si bien la presencia de este no afecta la integracién del espectro, su
eliminacién ayuda a visualizar en que zonas del sensor no se esta incidiendo luz.
Para eliminarlo puede restarse el nivel de voltaje necesario a la senal OS usando
un OPAM, pero hacer eso implicaria rehacer todo el circuito de control, por
lo que la solucién que se aplicé fue tomar un espectro en oscuridad total antes
de tomar un espectro con una muestra, para que de esta manera se tenga la
referencia del nivel del offset, y después restarle este espectro a los tomados con
muestras, ademds de que hacer esto también elimina algo del ruido propio del
Sensor.

Lo tnico que resta es determinar que longitud de onda le corresponde a cada
pixel, para lo cual se utiliza la interpolacion lineal, que es un método matematico
que permite estimar el valor de una funcién entre dos puntos conocido, asumien-
do que el cambio sea lineal, como se explicé en la seccién 2.9. Para lograrlo se
tuvieron que tomar varios espectros de fuentes de luz monocromaéticas de las
que se conozca su longitud de onda, para después, mediante un anélisis de los
espectros, determinar cuales pixeles son los que presentan mayor amplitud, se
utilizaron laseres y leds RGB para obtener los datos. Mediante un cédigo en
python, estos datos fueron utilizados para generar la interpolacién, ya que la
libreria numpy cuenta con una funcién que la realiza, para después guardar los
datos en un archivo ”.C'SV” como se puede ver en la figura 3.40. Algo impor-
tante a mencionar es que los extremos tuvieron que ser extrapolados, ya que
no se contaba con fuentes de luz que tuvieran una longitud de onda més baja
que 467nm y mds alta que 650nm, y graficar con esos limites comprimiria los
espectros, y al ver el comportamiento lineal de las longitudes de onda, se optd
por utilizar las estimaciones de 455nm en el pixel 4 y 652nm en el pixel 3648
para mejorar el comportamiento (Para ver el cédigo completo para la obtencién
de la interpolacién lineal para las longitudes de onda consulte el apéndice B.1).
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import numpy as np
t matplotlib.pyplot
t pandas

pixels = np.array([4,

wavelengths = np.array([

total_pixels =

pixel_array = np.arange(total_pixels)

df = pd.DataFrame({'Pixel': pixel_array, git 5 : wavelength_array})
df.to_csv( [

Figura 3.40: Cédigo interpolacién lineal para obtener longitudes de onda

La interpolacion lineal de la longitud de onda del sensor CCD puede verse
en la figura 3.41, donde el eje X son los pixeles y ele eje Y son la longitudes de
onda. Con esto ya se tiene calibrado el equipo por completo, por lo que ahora

esta listo para tomar espectros de muestras, lo que serd abordado en la seccién
4.

Interpolacién de Longitud de Onda para Sensor CCD

—— Interpolacién Lineal

630 ® Datos Conocidos

625

Longitud de Onda (nm)
o
o
<)

475

450

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500
Pixel

Figura 3.41: Interpolacion lineal para obtener longitudes de onda
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Ahora si se vuelve a capturar la luz blanca generada por un led, y se grafica
utilizando el arreglo de longitudes de onda generadas por la interpolacién lineal,
se obtiene un espectro que es mas facil de interpretar al ya no contar con los
dummy pixels y el offset, ademas de poder identificar que longitudes contribuyen
mas a generar esa luz, como se puede ver en la figura 3.42, donde el eje X es
la amplitud captada por el ADC del microcontrolador y el eje Y la longitud de
onda en nanémetros.
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Figura 3.42: Espectro luz blanca Led con equipo calibrado

3.4. Conclusiones

En este capitulo se abordaron los pasos que se siguieron para la construc-
cién del prototipo del espectrémetro, dividiendo en diferentes secciones las eta-
pas principales del desarrollo del hardware y software para que este funcione
correctamente. A pesar de que para este punto el equipo es capaz de capturar
espectros, aun falta hablar sobre las muestras con las que el equipo fue proba-
do y de las técnicas de filtrado de ruido que fueron aplicadas, temas que seran
abordados en el capitulo 4.
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Capitulo 4

Captura de espectros

4.1. Introduccién

En este capitulo se muestran los espectros obtenidos con el espectrémetro
construido a partir de diferentes muestras, ademéas de mostrar que métodos de
filtrado fueron utilizados, como es que estos fueron implementados en el cédigo
de python del receptor para realizar el filtrado del ruido durante la integracion
de los espectros, y como es que estos se ven afectados.

4.2. Espectros de muestras capturados

Como se menciond en la seccién anterior, ahora el espectrémetro es capaz
de capturar espectros de diferentes muestras, sin embargo, hay una condicién
con la que estas deben cumplir para que estas puedan ser consideradas, y es que
deben ser translicidas. Anteriormente se mencioné que las muestras estarian
contenidas en una cubeta de cuarzo, la cual permite el paso de la luz hacia la
fibra optica del espectrémetro, por lo que la muestra a analizar también debe
permitir el paso de la luz. Por lo anterior, es que la mayorfa de las muestras
analizadas son liquidos, ya que es bastante facil encontrar liquidos translicidos,
sin embargo, también se analizaron muestras liquidas opacas, las cuales tuvieron
que ser disueltas en un poco de agua para permitir el paso de la luz. También se
analizaron muestras sélidas, las cuales eran minerales que permitian el paso de
la luz. A continuacién se mostraran los espectros de las muestras capturados.

En la figura 4.1 se pueden apreciar los espectros de las primeras cuatro
muestras utilizadas, los cuales son: Aceite de oliva, licor de amaranto, brandy y
café soluble. Algo presente en todos los espectros es el ruido de alta frecuencia,
el cual impide la integracién de espectros bien definidos en zonas especificas
o en todo el rango de longitudes de onda. Algo que también es notorio en los
espectros de aceite de oliva y de café soluble, es que en ciertas zonas la amplitud
tiene valores negativos, la razén de esto es porque al no estar el equipo montado
en una estructura de forma permanente, especificamente la fuente de luz, la luz
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que llega al sensor puede variar en intensidad, siendo en ocasiones demasiado
tenue que llega a estar por debajo del nivel del offset que tiene el sensor, y al
momento de restarlo provoca que parte del espectro capturado tenga amplitud
negativa.

Aceite de Oliva Amaranto

-10 455 505 555 605

Brandy Café Soluble

Figura 4.1: Espectros aceite de oliva, licor de amaranto, brandy y café soluble

La figura 4.2 muestras los espectros de clorofila para consumo humano, de-
tergente de ropa, enjuague bucal y agua de jamaica. Nuevamente esta presente
el ruido de alta frecuencia, sin embargo hay espectros donde afecta mas que en
otros, por ejemplo en espectro del detergente de ropa es casi nulo, permitiendo
formar un espectro bien definido en todo el rango de longitudes de onda, caso
contrario con la clorofila, la cual presenta ruido en todas las zonas, aunque aun
es distinguible la silueta que forma el espectro. Algo importante a resaltar es
que la clorofila y la jamaica tuvieron que ser preparadas de una forma especial
para que sus muestras pudieran ser captadas por el espectrémetro. La clorofila,
al ser un liquido muy opaco tuvo que ser disuelto en un poco de agua para
aclarar la muestra y permitir el paso de la luz, y la flor de jamaica tuvo que
ser remojada en agua caliente, para que el resultado de la infusién pudiera ser
tomada como muestra.
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Figura 4.2: Espectros clorofila, detergente de ropa, enjuague bucal y jamaica

En la figura 4.3 se muestran los espectros de leche (la cual tuvo que ser
diluida en un poco de agua para permitir el paso de la luz), anticongelante
automotriz, liquido limpia vidrios y solucién de mertiolate para curar heridas.
Con los espectros de la solucién de mertiolate y del liquido limpia vidrios es
bastante suponer el color del liquido, siendo el primero una mezcla de rojo y
naranja, lo que se corresponde a que tener una repuesta plana en longitudes
de onda menor a 555nm, mientras que el limpia vidrios tiene un espectro con
el efecto contrario al ser de un color azul intenso. Algo igual de interesante
de observar es la respuesta espectral de la leche al ser un liquido blanco. De
igual forma el anticongelante, el cual era una mezcla de color verde y amarillo,
por lo que las longitudes de onda més cercanas al violeta son practicamente
inexistentes.
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Figura 4.3: Espectros leche, anticongelante, liquido limpia vidrios y mertiolate

La figura 4.4 muestra los espectros obtenidos de jugo de naranja, solucién
antiacida pepto bismol, liquido limpia pisos pinol y shampoo. En los cuatro
espectros esta bastante presente el ruido de alta frecuencia, ademas que en
todos los espectros, a excepcién del liquido limpia pisos, la amplitud es bastante
baja, lo que provoca que sea dificil distinguir la forma del espectro.
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Figura 4.4: Espectros naranja, pepto bismol, pinol y shampoo
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En la figura 4.5 se muestran los espectros de whisky (cuya respuesta es
bastante parecida a la del brandy y a la del licor de amaranto), la de un laser rojo
de longitud de onda de 650nm y la de un laser verde de 532nm. Estos dos tltimos
forman parte de las fuentes de luz utilizadas para calibrar el espectrémetro como
de explicé en la seccion 3.3.3.

Whisky

Laser Rojo Laser verde

-500 455 505 555 605

Figura 4.5: Espectros whisky, laser rojo y laser verde

La figura 4.6 muestra los espectros obtenidos de los colores individuales
generados por un led RGB. En este caso los picos obtenidos no son igual de
estrechos que los generados por los laseres, ya que las luces generadas contiene
un rango mas amplio de longitudes de onda, siendo la que coincide con el punto
mas alto de amplitud en el espectro la que tiene mayor presencia. Estos espectros
también fueron utilizados para calibrar el equipo y calcular que longitud de onda
le correspondia a cada punto del eje X en el espectro.
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RGB-Azul

RGB-Rojo RGB-Verde

455 505 555 605 455 505 555 605

Figura 4.6: Espectros colores Led RGB

La figura 4.7 muestra los espectros de muestras de selenita y fluorita, los cua-
les a pesar de ser muestras sélidas, permiten el paso de la luz al ser translicidas,
por lo que es posible utilizarlas en el espectréometro.

Selenite Fluorite

Figura 4.7: Espectros selenita y fluorita

4.3. Filtrado de ruido en espectros

Algo que estuvo presente en todos los espectros mostrados en la seccién 4
fu el ruido de alta frecuencia, el cual afecta la forma del espectro, volviendo
complicado identificar su comportamiento a lo largo del rango de las longitudes
de onda. Afortunadamente, existen muchas técnicas de filtrado que permiten
eliminar el ruido de alta frecuencia. Para este caso se utilizaron dos, el filtrado
con wavelets y el filtrado con el algoritmo Savitzky-Golay, los cuales fueron
explicados en las secciones 2.8.7 y 2.8.6 respectivamente. Esto se hace asi para
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poder comparar sus efectos sobre el espectro y determinar si una técnica es mas
efectiva que otra.

4.3.1. Filtrado con wavelets

Para realizar es filtrado con transformada wavelet, se realizé un cédigo en
Python, como se puede ver en la figura 4.8. En este se utiliza como wavelet madre
a la Daubechies 1, la cual es la mas simple de todas, y también se realizan 8
niveles de descomposicion.

Figura 4.8: Cédigo de filtrado con transformada wavelet

El espectro utilizado para realizar las pruebas de filtrado es el de la clorofila,
va que fue de las muestras que presentaron mas ruido. La figura 4.9 se puede
apreciar al espectro de la clorofila antes de ser filtrado (gréfica de la izquierda) y
después de ser filtrado (gréfica de la derecha). Se puede observar una reduccién
significativa del ruido de alta frecuencia después de realizar el filtrado, genera-
do una silueta mas definida y facil de interpretar. Sin embargo, en la grafica
del espectro filtrado aparece un efecto conocido como error por cuantizacién, lo
cual provoca lineas no tan suaves formando el espectro, y si bien esto no resulta
algo grave en espectroscopia visible, si puede afectar en otros tipos de espectros-
copias, donde este efecto pueden ser considerados como picos detectados por el
equipo, lo que alteraria la interpretacion del usuario.
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Clorofila clorofila filtrada

Figura 4.9: Espectros clorofila antes y después de ser filtrada con transformada
wavelet

4.3.2. Filtrado con Savitzky-Goaly

Para utilizar el algoritmo de Savitzky-Golay, python ya cuenta con una li-
breria especializada, en donde solamente se deben ingresar los parametros de-
seados por el usuario en la llamada a la funcién del filtro, como se puede ver en
la figura 4.10.

import pandas as pd
import matplotlib.pyplot as plt
from scipy.signal import savgol_filter

df = pd.read_excel(

Longitud_onda = df[
valor = df[ ]

valor_suavizado = savgol_filter(valor

Figura 4.10: Cédigo de filtrado con Savitzky-Golay

Para este caso se decidié que el polinomio fuera de orden 3, y que el valor
de la ventana fuera de 21. Con esto se obtuvo una buena respuesta, reduciendo
significativamente el ruido del espectro, aunque no elimindndolo por completo,
como se puede ver en la figura 4.11.
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Figura 4.11: Espectros clorofila antes y después de ser filtrada con Savitzky-
Golay

El suavizado de la senal resultante después del filtrado puede mejorarse
incrementando el valor de la ventana, aunque se debe se cuidadoso con esto, ya
que se podria llegar a eliminar picos importantes del espectro. La figura 4.12
muestra los resultados obtenidos con diferentes valores de ventana para el filtro.

Ventana 21 Ventana 51

4 505 555 605

Ventana 71 Ventana 91
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Figura 4.12: Espectros de clorofila filtrados con valores de ventana de 21, 51, 71
y 91

4.4. Implementacién de técnicas de filtrado du-
rante la integracion del espectro

Como se menciond en la seccién 1.5.1, lo que se busca es realizar el filtrado
del ruido durante la integracién del espectro, para lo cual se debe adaptar este
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proceso en el cédigo de Python del receptor. Esto es bastante sencillo, pues
con una simple funcién if se puede seleccionar entre una técnica de filtrado u
otra, como se ve en la figura 4.13. Si la variable ” Filtro” es igual a 1 entonces
se hace el filtrado con wavelets y si es 2 se hace con Savitzky-Golay, y los
resultados obtenidos se iran acumulando hasta llegar al nimero de espectros
determinados por el usuario, para después finalmente promediarlos (para ver el
cédigo completo del receptor consulte el apéndice C.1).

if Filtro ==
data_array_Temporal += denoise( =int_data)
data_array_Temporal += int_data
data_array = data_array_Temporall

if Filtro ==
data_array_Temporal += savgol_filter(int_data,

data_array = data_array_Temporal[32: H

Figura 4.13: Seleccién del tipo de filtro a utilizar

Por lo anterior, los pasos para capturar un espectro son en el siguiente orden:

= Seleccionar y configurar el tipo de filtro en el cédigo: Este paso es muy
importante, ya que con esto establecemos la técnica con la que se va a
trabajar y como es que se va a aplicar a los espectros.

= Configurar el niimero de espectros y el tiempo de integracion: Se debe tener
un correcto manejo de estos dos parametros, pues establecer valores muy
altos para ambos implicaria que la captura del espectro tomara demasiado
tiempo, lo que también puede dar oportunidad a captar mas interferencias
que alteren el resultado final. Estos se deben establecer dependiendo de
las necesidades del usuario.

= Captura de espectro de oscuridad: Para garantizar una buena calibracién
es necesario primero capturar un espectro sin incidir ningiin tipo de luz al
equipo, ademas de que también es importante que este pasa por el filtrado
seleccionado en el paso anterior, esto con el objetivo de restar esos datos a
los espectros de las muestras capturados para eliminar el offset y cualquier
otro tipo de distorsién que pueda estar presente en los espectros.

= Capturar el espectro de la muestra: En este paso es donde se realiza la
captura del espectro de la muestra y sea realizan los procesos de filtra-
do, mostrando en una grafica como es que se va formando el espectro y
guardando los datos en un archivo CSV.

La figura 4.14 muestra la comparacién de los espectros obtenidos de la cloro-
fila al realizar el filtrado con wavelets después (gréifica de la izquierda) y durante
(gréfica de la derecha) la integracion del espectro. Se puede apreciar como el
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error de cuantizacion presente en el espectro filtrado después de la integracién
se redujo en el espectro filtrado durante la integracién, lo que indica una clara
mejoria el capturar los espectros de esta forma.

Post Integracion Durante integracion

12

Figura 4.14: Clorofila filtrada con wavelets después y durante la integracién del
espectro

Un efecto similar se puede apreciar en la figura 4.15, en donde se aplica el
filtrado con Savitzky-Golay a la clorofila después y durante la integracion del
espectro.

Post Integracién Durante intagracion

Figura 4.15: Clorofila filtrada con Savitzky-Golay después y durante la integra-
cion del espectro

Se debe tener en cuenta que la respuesta de los filtros aplicados puede cam-
biarse dependiendo de como se configuren sus parametros, por lo que para ob-
tener el mejor resultado posible se deben realizar varias pruebas hasta llega a
obtener un espectro que cubra con lo que busca el usuario.

4.5. Conclusiones

En este capitulo se mostraron los resultados obtenidos con el equipo construi-
do, utilizando diferentes muestras, mayormente liquidas. Ademds se identificé
el ruido presente en los espectros y como es que este pude ser reducido utili-
zando dos técnicas diferentes, comparando sus resultados al aplicarlos durante
y después de la integracién de los espectros.
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Capitulo 5

Interpretacion de resultados

5.1. Introduccion

En este capitulo se realiza un analisis de los resultados obtenidos en la seccién
anterior mediante el uso de los métodos estadisticos del SNR y el PCA, para
asi determinar si hay una mejoria en la reduccién del ruido al aplicar los filtros
durante la integracién del espectro, y si es posible clasificar las muestras segin
su espectro.

5.2. Obtencion del SNR

Como se mencioné en la seccién 2.5.3, el SNR es bastante ttil en la espec-
troscopia para identificador la calidad de los espectros obtenidos. En este caso,
el SNR es utilizado para realizar una comparativa de la eficiencia de las técnicas
de filtrado utilizadas, wavelets y Savitzky-Golay, ademas de también comparar
su eficiencia segiin el momento en que son aplicadas, durante y después de la
integracién del espectro.

El obtener el SNR es bastante sencillo, pues solo consiste en dividir el valor
promedio de la senal entre su desviacion estdndar, para lo cual se realizé un
cédigo de python para hacerlo, como se puede ver en la figura 5.1 (para ver
el c6digo completo para calcular el SNR consulte el apéndice E.1). En este se
extraen los datos del espectro del archivo CSV creado, para después obtener
su promedio cuadratico y su desviacién estdndar mediante el uso de funciones
disponibles en la libreria numpy, después estos datos se dividen y se calcula el
valor en decibelios.
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file_path = metro
pd.read_excel(file_path)

noise_power = np.std(data)

Figura 5.1: Cédigo de python para obtencién del SNR

Para las pruebas se decidié seguir utilizando los espectros obtenidos de la
muestra de clorofila, mostrados en la seccién 4.3. En la tabla 5.1 se muestran
los valores de SNR obtenidos para cada tipo de filtrado aplicado a los espectros
durante y después de la integracion.

Tipo de filtrado SNR
Sin filtrar 10.33dB
Wavelets post integracion 10.76dB
Wavelets durante integracién 13.24dB
Savitzky-Golay post integracién 10.38dB
Savitzky-Golay durante integracion | 37.89dB

Tabla 5.1: Resultados SNR filtros aplicados

Como se puede apreciar, la técnica que presenta un mejor SNR es el espectro
filtrado con Savitzky-Golay durante la integracién del espectro, lo que indica
que realizar el filtrado durante la integracion del espectro genera una mejoria
en la reduccién del ruido presente, esto incluso es claro con el filtrado usando
wavelets, al comparar los SNR del espectro sin filtrar, filtrado después y durante
la integracion. También es importante entender que el valor del SNR puede
variar segun el tipo de muestra a analizar, ya que el ruido en el espectro puede
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ser mayor o menor dependiendo de esta, y es por esto mismo que la configuracion
de los filtros también puede cambiar, requiriendo que estos actiien en mayor o
menor medida hasta obtener un espectro que sea 1til para el usuario.

5.3. Obtencion del PCA

Como se mencioné en la seccién 2.5.3, el PCA es una herramienta que puede
dar una vision mas clara de como se agrupan en zonas especificas de una grafica
los datos de los espectros dependiendo del tipo de muestra utilizada. Esto signi-
ficaria que con la informacién obtenida con el espectrémetro se puede clasificar
los espectros segtin la muestra al que pertenecen.

Para poder obtener el PCA, primero se debe contar con datos para poder
realizar la comparativa, en esta caso se decidi6 utilizar tres muestras, la clorofila,
el café soluble y el liquido limpia vidrios, a las cuales se les tomo cinco espectros
sin realizar ningun tipo de filtrado, cinco espectros filtrados con wavelets y cinco
con Savitzky-Golay, lo que daria un total de 45 espectros para trabajar.

Para realizar el PCA se desarrollo un cédigo de Python, donde mediante
el uso de funciones disponibles en la librearia sklern se realizé todo el proceso
necesario(para ver el c6digo para la obtencién del PCA consulte el apéndice D.1).
La figura 5.2 muestra la grafica PCA obtenida de los espectros no filtrados, en la
cual se pude apreciar puntos de colores diferentes, azules, naranjas o verdes, los
cuales corresponden al tipo de muestra, siendo clorofila, café soluble y liquido
limpia vidrios respectivamente. Se puede apreciar como es que los puntos se van
agrupando en diferentes zonas de la grafica, quedando mayormente juntos los
que son del mismo color.

Muestra

80 ® Clorofila
Café

@ @® Vidrios

Metodo

@ Sinfiltrar

60

40

20

=50 =25 0 25 50 75 100 125 150

Figura 5.2: PCA sin filtrar

De forma similar, en la figura 5.3 se muestra la grafica PCA de los espectros
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cuando son filtrados con wavelets durante la integraciéon de los mismos, cam-
biando ligeramente la manera en que los puntos se agruparon segun el espectro
de la muestra a la que pertenecen.

Muestra
@® Clorofila
) Café
@ Vidrios
Metodo
20 'Y @ Wavelets

40 )

-20

Figura 5.3: PCA Wavelets

La figura 5.4 muestra la gréfica PCA de los espectros filtrados con el algo-
ritmo Savitzky-Golay durante la integracién del espectro. En este caso se puede
apreciar que los resultados del café soluble estan mas dispersos que en la grafica
anterior.

Muestra
Clorofila
» Café
[ ] ® Vidrios
Metodo
' @ Savitzky-Golay

40

20

—80 -60 —40 -20 0 20 40 60

Figura 5.4: PCA Savitzky-Golay

Finalmente, en la figura 5.5 se colocan los restados de las tres graficas PCA
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anteriores, en donde, ademéas de los tres colores mostrados anteriormente, se
pude apreciar figuras de tres tipos, circulos, cruces y cuadrados, los cuales re-
presentan el tipo de filtrado, siendo sin filtrar, con wavelets y con Savitzky-Golay
respectivamente.
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-40
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Figura 5.5: PCA global

En esta grafica se puede apreciar que tan bien los espectros se pudieron agru-
par segln la muestra a la que pertenecen dependiendo del filtro aplicado, siendo
los espectros del liquido de limpia vidrios los que mejor lo lograron, mientras
que los espectros del café soluble son los que se encuentran mas dispersos, lle-
gan a invadir en la zona en donde se encuentran los de la clorofila. Algo similar
pasa al observar como se agruparon los espectros segin la técnica de filtrado
aplica, siendo nuevamente el liquido limpia vidrios con el que se ve mas claro
al agrupar de forma mads precisa los espectros sin filtrar y a los filtrados con
wavelets, siendo los filtrados con Savitzky-Golay los que se encuentran mas dis-
persados, mientra que en el caso de la clorofila y del café soluble es mas dificil
notar como es que se agrupan los espectros. A pesar de haber utilizado pocos
espectros los resultados fueron satisfactorios, ya que el poder conseguir una me-
jor respuesta al agrupar la informacién requeriria tomar una mayor cantidad de
espectros, ademas de tener que montar todo el sistema 6ptico del espectrometro
sobre alguna estructura que fije la posicién de los elementos, ya que al no estar
fijos se pueden generar cambios que afecten a los espectros, haciendo que varien
demasiado entre ellos mismos.

5.4. Conclusiones

En este capitulo se realizé un anélisis de los espectros obtenidos con el es-
pectréometro desarrollado, haciendo uso de las técnicas SNR y PCA, y con las

103



cuales se pudo llegar a la conclusién que el trabajo desarrollado cumple con
los objetivos propuestos, quedando incluso la posibilidad de mejorar aun més
los resultados obtenidos al trabajar con diferentes formas de configuracién de
los pardmetros de las técnicas de filtrado aplicadas junto con la cantidad de
espectros capturados y el tiempo de integracién de los mismos.
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Capitulo 6

Comentarios Finales

6.1. Introduccion

El objetivo de este capitulo final es dar un cierre a todo lo desarrollado en las
secciones previas, hablando de los puntos clave y de las dificultades presentadas
y como es que se logré superarlas para desarrollar este trabajo, ademas de
explicar como es que se cumplieron los objetivos establecidos y hacer mencién
del trabajo futuro que deben seguir desarrollandose.

6.2. Cumplimiento de los objetivos

Recordando lo mencionado en la seccién 1.5, el objetivo general que se habia
establecido era el desarrollo de un espectrémetro de rango visible que contara
con el hardware y algoritmos necesarios para la eliminacién del ruido de alta
frecuencia durante la integracién de espectros de absorcién aplicado a materiales
translicidos con fines de clasificacién automética. Se considera que este objetivo
se a cumplido de forma satisfactoria, ya que en los capitulos 3, 4 y se muestra
el proceso de desarrollo del hardware y software, en el cual se implementaron
dos técnicas de filtrado, ademéas de comparar los resultados de filtrar el ruido
de los espectros después y durante la integracion. De igual manera, gracias a lo
mostrado en estos capitulo junto con el capitulo 5, los objetivos particulares son
cubiertos de forma satisfactoria, algunos de estos son el desarrollo del hardware
y software, implementar las técnicas de filtrado, hacer comparaciones de los
resultados, implementar un clasificador bésico, etc.

6.3. Dificultades presentadas
Varias dificultades se presentaron durante el desarrollo de este trabajo, mu-

chas de las cuales estaban relacionadas con la disponibilidad de los elementos
necesarios para la construccién de el espectrémetro, como el sensor CCD, el
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optical bench, incluso las placas PCB para la implementacién del circuito de
control ya que todo esto eran productos de importacion, lo implicaba tener que
cubrir los costos de envio y los impuestos para que estos pudieran ingresar al
pais, sin mencionar el largo tiempo de espera, lo que retrasaba significativamente
los avances hasta que los productos llegaran.

Otra etapa en la que se presentaron varias dificultades fue durante la pro-
gramacion del microcontrolador y del receptor, ya que el hacer que estos dos
pudieran trabajar correctamente en conjunto llevé a largos procesos de experi-
mentacion, teniendo que realizar cambios constantes en la programacién hasta
conseguir el resultado presentado.

El capturar los espectros fue otra de las dificultades presentadas durante el
desarrollo, ya que al no estar fijado el espectrometro en alguna estructura, la
captura de los espectros era una actividad algo complicada debido a las varia-
ciones de las posiciones de los elementos 6pticos y de la fuente de luz, haciendo
que los datos obtenidos no siempre fueran ttiles, lo que llevaba a tener que hacer
varias capturas hasta obtener un buen espectro de la muestra.

A pesar de todo, el trabajo realizado cumple de manera satisfactoria con lo
que se habia propuesto, dejando abierta la posibilidad de seguir mejorando lo
ya realizado.

6.4. Trabajo futuro

A pesar de haber cumplido con los objetivos, y de haber superado las dificul-
tades presentadas durante el desarrollo del trabajo, ain hay bastantes puntos
que deben seguir desarrollandose, pero que debido a que ya no se cuenta con
tiempo suficiente ya no pudo seguir trabajdndose.

El primero de estos puntos es el modificar el circuito de control, ya que como
se menciono en el capitulo 3 y 4, los espectros capturados presentan un offset, el
cual es eliminado mediante software en la programacién del receptor, pero que
en ocasiones los niveles de amplitud son tan bajos que al momento de restar el
offset genera que se tengan valores negativos en algunas secciones del espectro,
para lo cual se proponia modificar el circuito de control, especificamente la
seccién del OPAM encargado de amplificar la senal de salida del circuito, para
arreglar este problema. Otra razon para modificar el circuito de control, es para
poderlo hacer mas pequeno, y de esta manera que este implementado en una
sola PCB montada sobre el optical bench en lugar de dos PCB’s separadas.

Otro punto que quedé trabajo futuro es probar el espectrometro con otros
tipos de espectroscopia, ya que algo que se busca es que dispositivo pueda ser
compatible para trabajar mas alla del espectro visible, atin cuando el el objetivo
del trabajo se limitaba a que funcionara solamente dentro de este rango. Durante
la etapa de pruebas se probé el espectréometro con una configuraciéon Raman,
lamentablemente no se logré capturar ningiin espectro de forma satisfactoria, ya
que el TCD1304DG no cuenta con la sensibilidad suficiente para captar dichos
espectros, por lo que seria necesario probar con otro sensor CCD, pero debido a
que ya no se contaba con mas tiempo no pudo realizarse ese cambio y probarlo.
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La ultima cosa que qued6 como trabajo futuro es fijar todo el arreglo éptico
y la fuente de luz en alguna estructura o carcasa para evitar desajustes de
los elementos, ya que esto provocaba variaciones en los espectros capturados y
obligaba a tener que capturarlos de nuevo.

6.5. Conclusion

Para el desarrollo de este trabajo se aplicaron los conocimientos adquiridos
en el programa de maestria en ciencias de la ingenieria del Instituto Tecnolégico
de Aguascalientes, y gracias a los cuales se brindé una alternativa a la manera en
que son capturados los datos en la espectroscopia, mostrando el desarrollo de un
dispositivo sencillo pero capaz de trabajar en uno de los tipos de espectroscopia
mas utilizadas, pudiendo reducir significativamente las dificultades que traen
con sigo los equipos comerciales, como lo es el dificil manejo, la portabilidad y
la incapacidad de implementar técnicas de filtrado durante la integracién de los
espectros.
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Apéndice A

Cddigo fuente STM32

/* USER CODE BEGIN Header */

/ * *

ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok
* Qfile : main.c

* Q@brief : Main program body

ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok 3k ok ok ok ok ok ok ok ok sk ok ok sk sk ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok 3k ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok
* Qattention

*

* Copyright (c) 2024 STMicroelectronics.

* All rights reserved.

*

* This software is licensed under terms that can be found in
the LICENSE file

* in the root directory of this software component.

* If no LICENSE file comes with this software, it is provided
AS-1IS.

*

% 5k %k %k %k 5k %k %k %k 5k 3k %k % 5k 3k %k 5%k 5k 3k %k % 5k 5k %k 5% 5k 5k %k 5% 5k 5k % 5% % %k % 5% % %k % 5 5k %k 5% % % % 5% 5% %k % 5% k %k % % k % %k k k

*/

/* USER CODE END Header x*/

/* Includes =—=————————- - - */

#include "main.h"
#include "usb_device.h"

/* Private includes ———-—=——-=—————-—--—- -
*/

/* USER CODE BEGIN Includes */

/* USER CODE END Includes x*/

/* Private typedef
*/

/* USER CODE BEGIN PTD x/

/* USER CODE END PTD x*/
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/* Private define

*/
/* USER CODE BEGIN PD x/

/* USER CODE END PD x/

/* Private macro

*/
/* USER CODE BEGIN PM x/

/* USER CODE END PM x*/
/* Private variables

ADC_HandleTypeDef hadcil;
DMA_HandleTypeDef hdma_adci;

TIM_HandleTypeDef htim2;
TIM_HandleTypeDef htim3;
TIM_HandleTypeDef htim4;
TIM_HandleTypeDef htimb;

/* USER CODE BEGIN PV x*/
/* USER CODE END PV x/
/* Private function prototypes

void SystemClock_Config(void);
static void MX_GPIO_Init(void);
static void MX_DMA_Init(void);
static void MX_TIM3_Init(void);
static void MX_TIM2_Init(void);
static void MX_TIM5_Init(void);
static void MX_ADC1_Init(void);
static void MX_TIM4_Init(void);
/* USER CODE BEGIN PFP x/

/* USER CODE END PFP x*/
/* Private user code

/* USER CODE BEGIN 0 x*/

#define CCDBuffer 3770

volatile uint16_t CCDPixelBuffer [CCDBuffer];
/* USER CODE END O x/

/**
* Q@brief The application entry point.
* Q@retval int
*/
int main(void)
{
/* USER CODE BEGIN 1 x*/
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}

/ * %

/* USER CODE END 1 x*/

/* MCU Configuration

/* Reset of all peripherals, Initializes the Flash
interface and the Systick. */
HAL_Init ();

/* USER CODE BEGIN Init */
/* USER CODE END Init */

/* Configure the system clock */
SystemClock_Config();

/+ USER CODE BEGIN SysInit */
/* USER CODE END SysInit */

/* Initialize all configured peripherals */
MX_GPIO_Init ();

MX_USB_DEVICE_Init();

MX_TIM3_Init ();

MX_TIM4_Init();

MX_TIM2_Init();

MX_DMA_Init ();

MX_ADC1_Init ();

MX_TIM5_Init ();

/* USER CODE BEGIN 2 x*/

HAL_TIM_PWM_Start (&htim3, TIM_CHANNEL_1);//fM
HAL_TIM_PWM_Start (&htim4, TIM_CHANNEL_4);//ADC
HAL_TIM_PWM_Start (&htim2, TIM_CHANNEL_1);//ICG
__HAL_TIM_SET_COUNTER (&htim2, 66);//600NS DELAY
HAL_TIM_PWM_Start (&htim5, TIM_CHANNEL_3);//SH
HAL_TIM_Base_Start_IT(&htim2);

/* USER CODE BEGIN 2 x*/

/* USER CODE END 2 x*/

/* Infinite loop */
/* USER CODE BEGIN WHILE */
while (1)
{
/* USER CODE END WHILE x/

/* USER CODE BEGIN 3 x/
}
/* USER CODE END 3 */

* Q@brief System Clock Configuration
* Q@retval None

*/

void SystemClock_Config(void)

113




RCC_OscInitTypeDef RCC_OscInitStruct
RCC_ClkInitTypeDef RCC_ClkInitStruct

{0};
{0};

/** Configure the main internal regulator output voltage

*/

__HAL_RCC_PWR_CLK_ENABLE () ;

__HAL_PWR_VOLTAGESCALING_CONFIG (
PWR_REGULATOR_VOLTAGE_SCALE2);

/** Initializes the RCC Oscillators according to the
specified parameters
* in the RCC_OscInitTypeDef structure.
*/
RCC_OscInitStruct.0OscillatorType = RCC_OSCILLATORTYPE_HSE;
RCC_OscInitStruct.HSEState = RCC_HSE_ON;
RCC_OscInitStruct.PLL.PLLState = RCC_PLL_ON;
RCC_OscInitStruct.PLL.PLLSource = RCC_PLLSOURCE_HSE;
RCC_OscInitStruct.PLL.PLLM = 25;
RCC_OscInitStruct.PLL.PLLN = 336;
RCC_OscInitStruct.PLL.PLLP = RCC_PLLP_DIV4;
RCC_OscInitStruct.PLL.PLLQ = 7;
if (HAL_RCC_OscConfig(&RCC_OscInitStruct) != HAL_OK)
{
Error_Handler ();

}

/** Initializes the CPU, AHB and APB buses clocks

*/

RCC_ClkInitStruct.ClockType = RCC_CLOCKTYPE_HCLK |
RCC_CLOCKTYPE_SYSCLK

|RCC_CLOCKTYPE_PCLK1|RCC_CLOCKTYPE_PCLK2;

RCC_ClkInitStruct.SYSCLKSource = RCC_SYSCLKSOURCE_PLLCLK;

RCC_ClkInitStruct.AHBCLKDivider = RCC_SYSCLK_DIV1;

RCC_ClkInitStruct.APB1CLKDivider = RCC_HCLK_DIV2;

RCC_ClkInitStruct.APB2CLKDivider = RCC_HCLK_DIV1;

if (HAL_RCC_ClockConfig(&RCC_ClkInitStruct, FLASH_LATENCY_2
) != HAL_OK)
{
Error_Handler () ;
}
}

VEX:

* Q@brief ADC1 Imnitialization Function
* Qparam None

* Q@retval None

*/

static void MX_ADC1_Init(void)

{

/* USER CODE BEGIN ADC1_Init 0 x/
/+ USER CODE END ADC1_Init 0 */

ADC_ChannelConfTypeDef sConfig = {0};
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/* USER CODE BEGIN ADC1_Init 1 */
/* USER CODE END ADC1_Init 1 */

/** Configure the global features of the ADC (Clock,
Resolution, Data Alignment and number of conversion)

*/

hadcl.Instance = ADC1;

hadcl.Init.ClockPrescaler = ADC_CLOCK_SYNC_PCLK_DIV4;

hadcl.Init.Resolution = ADC_RESOLUTION_12B;

hadcl.Init.ScanConvMode = DISABLE;

hadcl.Init.ContinuousConvMode = DISABLE;

hadcl.Init.DiscontinuousConvMode = DISABLE;

hadcl.Init.ExternalTrigConvEdge =
ADC_EXTERNALTRIGCONVEDGE_RISING;

hadcl.Init.ExternalTrigConv = ADC_EXTERNALTRIGCONV_T4_CC4;

hadcl.Init.DataAlign = ADC_DATAALIGN_RIGHT;
hadcl.Init.NbrOfConversion = 1;
hadcl.Init.DMAContinuousRequests = ENABLE;
hadcl.Init.EOCSelection = ADC_EOC_SINGLE_CONV;
if (HAL_ADC_Init (&hadcl) !'= HAL_O0K)
{

Error_Handler () ;

}

/** Configure for the selected ADC regular channel its

corresponding rank in the sequencer and its sample time

*/
sConfig.Channel = ADC_CHANNEL_3;
sConfig.Rank = 1;
sConfig.SamplingTime = ADC_SAMPLETIME_3CYCLES;
if (HAL_ADC_ConfigChannel (&hadcl, &sConfig) != HAL_O0K)
{
Error_Handler () ;

}
/* USER CODE BEGIN ADC1_Init 2 */

/* USER CODE END ADC1_Init 2 */
}
/ **
* Q@brief TIM2 Initialization Function
* @param None
* Qretval None
*/
static void MX_TIM2_Init(void)
{
/* USER CODE BEGIN TIM2_Init 0 */
/* USER CODE END TIM2_Init O */

TIM_ClockConfigTypeDef sClockSourceConfig = {0};
TIM_MasterConfigTypeDef sMasterConfig = {0};
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TIM_0C_InitTypeDef sConfigOC = {0};
/* USER CODE BEGIN TIM2_Init 1 */

/* USER CODE END TIM2_Init 1 */
htim2.Instance = TIM2;
htim2.Init.Prescaler = 0;
htim2.Init.CounterMode = TIM_COUNTERMODE_UP;
htim2.Init.Period = 630000-1;
htim2.Init.ClockDivision = TIM_CLOCKDIVISION_DIV1;
htim2.Init.AutoReloadPreload =
TIM_AUTORELOAD_PRELOAD_DISABLE;
if (HAL_TIM_Base_Init(&htim2) != HAL_OK)
{
Error_Handler () ;
}
sClockSourceConfig.ClockSource = TIM_CLOCKSOURCE_INTERNAL;
if (HAL_TIM_ConfigClockSource (&htim2, &sClockSourceConfig)

= HAL_OK)
{
Error_Handler () ;
¥
if (HAL_TIM_PWM_Init (&htim2) != HAL_OK)
{
Error_Handler () ;
}

sMasterConfig.MasterOutputTrigger = TIM_TRGO_ENABLE;

sMasterConfig.MasterSlaveMode = TIM_MASTERSLAVEMODE_ENABLE;

if (HAL_TIMEx_MasterConfigSynchronization (&htim2, &
sMasterConfig) != HAL_OK)

{
Error_Handler ();
}
sConfig0C.0CMode = TIM_OCMODE_PWM1;
sConfig0OC.Pulse = 840-1;

sConfig0C.0CPolarity = TIM_OCPOLARITY_LOW;
sConfig0OC.0CFastMode = TIM_OCFAST_DISABLE;

if (HAL_TIM_PWM_ConfigChannel (&htim2,
TIM_CHANNEL_1) != HAL_OK)

{
Error_Handler () ;

}

/* USER CODE BEGIN TIM2_Init 2 */

/* USER CODE END TIM2_Init 2 */
HAL_TIM_MspPostInit (&htim2);

}

VEX:

¥ Q@brief TIM3 Initialization Function
* @param None

* Q@retval None

*/

static void MX_TIM3_Init(void)

{

116

&sConfigOC,




311

313
314
315
316
317

319
320
321
322
323

325
326
327

328

330
331
332
334
335

337
338
339
340
341

343
344
345
346
347

/* USER CODE BEGIN TIM3_Init O */
/* USER CODE END TIM3_Init 0 */

TIM_ClockConfigTypeDef sClockSourceConfig = {0};
TIM_MasterConfigTypeDef sMasterConfig = {0};
TIM_OC_InitTypeDef sConfigOC = {0};

/* USER CODE BEGIN TIM3_Init 1 */

/* USER CODE END TIM3_Init 1 */
htim3.Instance = TIM3;
htim3.Init.Prescaler = 0;
htim3.Init.CounterMode = TIM_COUNTERMODE_UP;
htim3.Init.Period = 42-1;
htim3.Init.ClockDivision = TIM_CLOCKDIVISION_DIV1;
htim3.Init.AutoReloadPreload =
TIM_AUTORELOAD_PRELOAD_DISABLE;
if (HAL_TIM_Base_Init(&htim3) != HAL_OK)
{
Error_Handler () ;
¥
sClockSourceConfig.ClockSource = TIM_CLOCKSOURCE_INTERNAL;
if (HAL_TIM_ConfigClockSource (&htim3, &sClockSourceConfig)

= HAL_OK)
{
Error_Handler () ;
}
if (HAL_TIM_PWM_Init (&htim3) != HAL_OK)
{
Error_Handler ();
}

sMasterConfig.MasterOutputTrigger = TIM_TRGO_RESET;
sMasterConfig.MasterSlaveMode = TIM_MASTERSLAVEMODE_DISABLE

if (HAL_TIMEx_MasterConfigSynchronization (&htim3, &
sMasterConfig) != HAL_OK)

{
Error_Handler ();

}

sConfig0C.0CMode = TIM_OCMODE_PWM1;

sConfig0C.Pulse = 21-1;

sConfig0C.0CPolarity = TIM_OCPOLARITY_HIGH;

sConfig0OC.0CFastMode = TIM_OCFAST_DISABLE;

if (HAL_TIM_PWM_ConfigChannel (&htim3, &sConfigOC,
TIM_CHANNEL_1) != HAL_OK)

{
Error_Handler ();

}

/* USER CODE BEGIN TIM3_Init 2 */

/* USER CODE END TIM3_Init 2 */
HAL_TIM_MspPostInit (&htim3);
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* Q@brief TIM4 Initialization Function
* @param None

* Q@retval None

*/

static void MX_TIM4_Init(void)

{

/* USER CODE BEGIN TIM4_Init 0O %/
/* USER CODE END TIM4_Init 0 */

TIM_ClockConfigTypeDef sClockSourceConfig = {0};
TIM_MasterConfigTypeDef sMasterConfig = {0};
TIM_0C_InitTypeDef sConfigOC = {0};

/* USER CODE BEGIN TIM4_Init 1 */

/* USER CODE END TIM4_Init 1 */
htim4.Instance = TIM4;
htim4.Init.Prescaler = 0;
htim4.Init.CounterMode = TIM_COUNTERMODE_UP;
htim4.Init.Period = 168-1;
htim4 .Init.ClockDivision = TIM_CLOCKDIVISION_DIV1;
htim4.Init.AutoReloadPreload =
TIM_AUTORELOAD_PRELOAD_DISABLE;
if (HAL_TIM_Base_Init(&htim4) !'= HAL_OK)
{
Error_Handler ();

}

sClockSourceConfig.ClockSource = TIM_CLOCKSOURCE_INTERNAL;
if (HAL_TIM_ConfigClockSource (&htim4, &sClockSourceConfig)

= HAL_OK)
{
Error_Handler () ;
}
if (HAL_TIM_PWM_Init(&htim4) != HAL_OK)
{
Error_Handler () ;
}

sMasterConfig.MasterOutputTrigger = TIM_TRGO_RESET;

sMasterConfig.MasterSlaveMode = TIM_MASTERSLAVEMODE_DISABLE

if (HAL_TIMEx_MasterConfigSynchronization (&htim4, &
sMasterConfig) != HAL_OK)

{
Error_Handler () ;

¥

sConfig0C.0CMode = TIM_OCMODE_PWM1;

sConfig0C.Pulse = 42-1;

sConfig0C.0CPolarity = TIM_OCPOLARITY_HIGH;

sConfig0OC.0CFastMode = TIM_OCFAST_DISABLE;

if (HAL_TIM_PWM_ConfigChannel (&htim4, &sConfigOC,
TIM_CHANNEL_4) != HAL_OK)

{
Error_Handler ();

¥

/* USER CODE BEGIN TIM4_Init 2 */
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/* USER CODE END TIM4_Init 2 */
}

/ * *

* Q@brief TIMS Imnitialization Function
* Qparam None

* Q@retval None

*/

static void MX_TIM5_Init(void)

{

/* USER CODE BEGIN TIM5_Init O */
/* USER CODE END TIM5_Init O */

TIM_ClockConfigTypeDef sClockSourceConfig = {0};
TIM_SlaveConfigTypeDef sSlaveConfig = {0};
TIM_MasterConfigTypeDef sMasterConfig = {0};
TIM_0C_InitTypeDef sConfigOC = {0};

/* USER CODE BEGIN TIM5_Init 1 */

/* USER CODE END TIM5_Init 1 */
htimb5.Instance = TIM5;
htimb5.Init.Prescaler = 0;
htimb.Init.CounterMode = TIM_COUNTERMODE_UP;
htimb5.Init.Period = 1680-1;
htim5.Init.ClockDivision = TIM_CLOCKDIVISION_DIV1;
htimb5.Init.AutoReloadPreload =
TIM_AUTORELOAD_PRELOAD_DISABLE;
if (HAL_TIM_Base_Init(&htimb5) != HAL_OK)
{
Error_Handler ();
}
sClockSourceConfig.ClockSource = TIM_CLOCKSOURCE_INTERNAL;
if (HAL_TIM_ConfigClockSource (&htimb, &sClockSourceConfig)

= HAL_OK)
{
Error_Handler () ;
}
if (HAL_TIM_PWM_Init (&htim5) != HAL_OK)
{
Error_Handler () ;
}

sSlaveConfig.SlaveMode = TIM_SLAVEMODE_TRIGGER;
sSlaveConfig.InputTrigger = TIM_TS_ITRO;
if (HAL_TIM_SlaveConfigSynchro (&htimb, &sSlaveConfig) !=
HAL_0OK)
{
Error_Handler () ;
}
sMasterConfig.MasterOutputTrigger = TIM_TRGO_RESET;
sMasterConfig.MasterSlaveMode = TIM_MASTERSLAVEMODE_ENABLE;
if (HAL_TIMEx_MasterConfigSynchronization (&htimb5, &
sMasterConfig) != HAL_OK)
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{
Error_Handler () ;
¥
sConfig0C.0CMode = TIM_OCMODE_PWM1;
sConfigOC.Pulse = 336-1;
sConfig0OC.0CPolarity = TIM_OCPOLARITY_HIGH;
sConfig0OC.0CFastMode = TIM_OCFAST_DISABLE;
if (HAL_TIM_PWM_ConfigChannel (&htim5, &sConfigOC,
TIM_CHANNEL_3) != HAL_OK)
{
Error_Handler () ;
}
/* USER CODE BEGIN TIM5_Init 2 */

/* USER CODE END TIM5_Init 2 */
HAL_TIM_MspPostInit (&htim5);

}

VEX:

* Enable DMA controller clock

*/

static void MX_DMA_Init (void)

{
/* DMA controller clock enable */
__HAL_RCC_DMA2_CLK_ENABLEQ);
/* DMA interrupt init */
/* DMA2_StreamO_IRQn interrupt configuration */
HAL_NVIC_SetPriority (DMA2_StreamO_IRQn, 0, 0);
HAL_NVIC_EnableIRQ(DMA2_StreamO_IRQn);

}

VEX:

* Q@brief GPIO Initialization Function
* Qparam None
* Qretval None

*/

static void MX_GPIO_Init(void)

{
/* USER CODE BEGIN MX_GPIO_Init_1 x*/
/* USER CODE END MX_GPIO_Init_1 x/
/* GPIO Ports Clock Enable x*/
__HAL_RCC_GPIOH_CLK_ENABLE(Q);
__HAL_RCC_GPIOA_CLK_ENABLEQ);
/* USER CODE BEGIN MX_GPIO_Init_2 */
/* USER CODE END MX_GPIO_Init_2 */

}

/* USER CODE BEGIN 4 x/
void HAL_ADC_ConvCpltCallback (ADC_HandleTypeDef* hadc){

CDC_Transmit_FS((uint8_t *)CCDPixelBuffer ,CCDBuffer*2);
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}

void HAL_TIM_PeriodElapsedCallback(TIM_HandleTypeDef *htim){
if (htim->Instance == TIM2){

HAL_ADC_Start_DMA (&hadcl, (uint32_t *)CCDPixelBuffer,
CCDBuffer);
}

/* USER CODE END 4 x/

/ * %

* Qbrief This function is executed in case of error occurrence

* Qretval None

*/
void Error_Handler (void)
{
/* USER CODE BEGIN Error_Handler_Debug */
/* User can add his own implementation to report the HAL
error return state */
__disable_irq();
while (1)
{
}
/* USER CODE END Error_Handler_Debug */
}

#ifdef USE_FULL_ASSERT

/ * %

* Qbrief Reports the name of the source file and the source
line number

* where the assert_param error has occurred.
* Qparam file: pointer to the source file name

* Q@param line: assert_param error line source number
* Q@retval None

*/

void assert_failed(uint8_t *file, uint32_t line)
{
/* USER CODE BEGIN 6 */
/* User can add his own implementation to report the file
name and line number,
ex: printf ("Wrong parameters value: file %s on line %d\r\n
", file, line) */
/* USER CODE END 6 %/
}
#endif /* USE_FULL_ASSERT x*/

Listing A.1: Cédigo de programacién microcontrolador
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import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt
import pandas as pd

# Datos conoctidos

pixels = np.array([4, 163, 848, 1057, 2666 , 3555, 3648])

wavelengths = np.array([455,467.5, 518.5, 532, 622.5
# Array de pizeles del sensor CCD
total_pixels = 3648

pixel_array = np.arange(total_pixels)

# Interpolacion lineal

,6560,652])

wavelength_array = np.interp(pixel_array, pixels, wavelengths)

# Guardar en un archivo Ezcel

df = pd.DataFrame ({ : pixel_array,
wavelength_arrayl)

df .to_csv( , index=False)

print ( )

# Graficar

plt.figure(figsize=(10, 6))

plt.plot(pixel_array, wavelength_array, label=
, color= )

plt.scatter (pixels, wavelengths, color= , label=

, zorder=5)

plt.xlabel( )

plt.ylabel( )

plt.title(

plt.legend ()

plt.grid(True)

plt.show ()
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# Opcional: Mostrar las longitudes de onda interpoladas

print ("Longitudes de onda interpoladas para cada pixel:")

print (wavelength_array[:10]1) # Muestra los primeros 10 walores
como ejemplo

Listing B.1: Cédigo fuente interpolacién lineal en python
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Apéndice C

Cddigo fuente del receptor
en Python

import serial

import numpy as np

import matplotlib.pyplot as plt

import pandas as pd

import pywt

from scipy.signal import savgol_filter

#vartiable para seleccionar tipo de filtro 1:Wavelet, 2:Savitzky

-Goaly
Filtro = 1

#Tipo de wavelet a usar
WAVELET =

#Archivo para la calibracion dependiendo del filtro se usa uno
u otro

file =

#file ="Caltbracton_0Oscuridad_SG.csv"

# Configura el puerto USB CDC
ser = serial.Serial( , timeout=1) # Cambia °’COM5’ al
puerto correcto

plt.ion() # Modo interactivo para la grafica

# Inicializa el arreglo con ceros para mantener siempre 3770
datos

NUM_SAMPLES = 3770

data_array = np.zeros (NUM_SAMPLES, dtype=np.float64)

data_array_Temporal = np.zeros(NUM_SAMPLES, dtype=np.float64)

# Variables de control de captura de espectros

NUM_ESPEC = 100

INTEG_TIME = 0.001

#Leer archivo de calibracion
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df = pd.read_excel(file)
columnl = "Valor"
column2 = "LongitudDeOnda"

#Vector para eliminacion del rTuido en la oscuridad
Calibracion_Oscuridad = df [columnl].values

#Vector de longitudes de onda
Longitudes_Onda = df [column2].values

def read_and_plot():

global data_array_Temporal #Se wusa global para modificar la
lista fuera de la funcion

global data_array # Se usa global para modificar la lista
fuera de la funcion

CONT_ESPEC = 0

while True:

if ser.in_waiting >= NUM_SAMPLES * 2: # Asegura que haya
suficientes datos antes de leer

# Lee ezactamente 3770 muestras (cada muestra son 2 bytes)

raw_data = ser.read (NUM_SAMPLES * 2)

# Convierte los datos crudos a enteros (asumiendo 16 bits por
dato)
int_data = 4095 - np.frombuffer(raw_data, dtype=np.uintil6)

# Suma los nuevos datos con los datos anteriores

if Filtro == 1:

data_array_Temporal += denoise(time_serie=int_data)
data_array_Temporal += int_data

data_array = data_array_Temporal [32:3680]

if Filtro == 2:

data_array_Temporal += savgol_filter(int_data, window_length
=91, polyorder=3)

data_array = data_array_Temporal [32:3680]

# Ajusta el limite del eje Y al maxzimo wvalor actual de la

grafica

y_max = np.max(data_array) * 1.1 # Agrega un 107 de margen
visual

y_max = max(y_max, 100) # Evita que el Llimite sea demasiado
pequeno

# Limpta la grafica y wvuelve a graficar

plt.clf ()

plt.plot(Longitudes_Onda,data_array)

plt.ylim(0, y_max) # Limite dinamico del eje V
plt.xlim(Longitudes_0Onda[0], Longitudes_Ondal[-1])
plt.xlabel (’Longitud de onda (nm)’)
plt.ylabel(’Valor Acumulado’)

plt.title(’Datos Acumulados por USB’)

plt.pause (INTEG_TIME) # Brewve pausa pare actualizar la grafica

CONT_ESPEC += 1

if CONT_ESPEC == NUM_ESPEC:

125




81
82
83
84

86
87
88
89
90
91
92
93
94
95
96
97
98

data_array = data_array / NUM_ESPEC
# Guardar datos en un archivo csv
data_to_save = data_array - Calibracion_Oscuridad
try:
df = pd.DataFrame ({
Longitudes_Onda,
data_to_save
b
df .to_csv( , index=False)
print ( )
except Exception as e:
print( , e)

break

def denoise(time_serie, absolute=True):

coeffs = pywt.wavedec(time_serie ,WAVELET , level=8,
)

sigma = np.median(np.abs(coeffs[8]))/0.6745

for i in range(6,9):

D = coeffs[i]

n = len(D)

tVisu = np.sqrt(2*np.log(n))*sigma

coeffs[i] = pywt.threshold(D, tVisu, mode= )

time_serie_rec = pywt.waverec(coeffs,WAVELET , mode=
)

if absolute:

time_serie_rec = np.abs(time_serie_rec)

return time_serie_rec

try:

read_and_plot ()

except KeyboardInterrupt:

print( )
finally:

ser.close ()

plt.ioff ()

plt.show ()

mode=

Listing C.1: Cédigo fuente del receptor en Python
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Apéndice D

Cédigo fuente PCA en
python

1 import pandas as pd

2 from sklearn.decomposition import PCA

3 from sklearn.preprocessing import StandardScaler

4 import matplotlib.pyplot as plt

5 import seaborn as sns

6

7 # 1. Cargar archivo

8 df = pd.read_excel( , header=None)
9

10 # 2. Extraer ID y datos numericos

11 ids = df.iloc[:, O]

12 X = df.iloc[:, 1:].values

13

14 # 3. Funciones para extraer clase y metodo desde ID
15 def obtener_muestra(id_str):

16 if id_str.startswith( )

17 return

18 elif id_str.startswith( ):

19 return

20 elif id_str.startswith( )

21 return

22 else:

23 return

24

25 def obtener_metodo(id_str):

26 if id_str.endswith( + id_str[-11): # e.g., CN1, SN2, VN3
27 return

28 elif in id_str:

29 return

30 elif in id_str in id_str: # para SSG, CSG, VSH
31 return

32 else:

33 return

34

35 # 4. Obtener etiquetas
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36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56

57

58
59

60

61
62
63
64
65
66

muestras = ids.apply(obtener_muestra)
metodos = ids.apply(obtener_metodo)

# 5. Normalizar datos
X_norm = StandardScaler ().fit_transform(X)

# 6. PCA
pca = PCA(n_components=2)
X_pca = pca.fit_transform(X_norm)

# 7. DataFrame de resultados
df _pca = pd.DataFrame ({

>ID’: ids,
’Muestra’: muestras,
’Metodo’: metodos,

"PC1’: X_pcal:, 0],
'pPC27: X_pcal:, 1]
B

# 8. Grafica

plt.figure(figsize=(10, 7))

sns.scatterplot (data=df_pca, x=’PCl1’, y=’'PC2’, hue=’Muestra’,
style=’lMetodo’, s=100)

plt.title("PCA de espectros')

plt.xlabel (f"PC1 ({pca.explained_variance_ratio_[0]*100:.1f}7
var. explicada)")

plt.ylabel (£"PC2 ({pca.explained_variance_ratio_[1]*100:.1£f}7
var. explicada)")

plt.grid(True)

plt.tight_layout ()

plt.show ()

# 9. Guardar resultados
df _pca.to_excel("resultados PCA_muestras.xlsx", index=False)

Listing D.1: Cédigo fuente PCA en python
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Apéndice E

Cdédigo fuente SNR en
python

import numpy as np
import pandas as pd

# Cargar los datos desde un archivo CSV

file_path = # Cambia esta rTuta

a tu archivo CSV
df = pd.read_excel(file_path)

# Extraer los datos de la columna ’valor3’
data = np.array(df[ n

# 1. Calcula la potencia de la senal (promedio cuadratico)
signal_power = np.mean(data**2)

# 2. Calcula el ruido (desviacion estandar)
noise_power = np.std(data)

# 3. Calcula el SNR (relaction senal ruido)
snr = signal_power / noise_power

# 4. SNR en dB
snr_db = 10 * np.loglO(snr)

print (f )

Listing E.1: Cédigo fuente SNR en python
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