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RESUMEN

En el estudio de polimeros amigables con el medio ambiente, los principales
ficocoloides como alginato, agar y carragenina, han sido prometedores para la realizacion
de films bioplasticos, no obstante, para cumplir con propiedades similares al plastico
tradicional, es necesario la incorporacién de otros ingredientes. La literatura cientifica
ofrece una amplia gama de experimentos con diversos aditivos que pueden contribuir a la
obtencién de resultados deseados. Sin embargo, los articulos publicados en ciencia de
materiales han aumentado exponencialmente en las Ultimas décadas, lo cual restringe la
formulacién de nuevas hipotesis que se puedan proponer.

Este estudio pretende asociar ingredientes que den origen a bioplasticos por medio
de aprendizaje no supervisado en contexto de polimeros a base de algas. Se utilizé un
conjunto de datos de dos mil abstracts relacionados a polimeros naturales. A través del uso
de métodos de procesamiento de lenguaje natural y el modelo Word2vec, se generaron
representaciones vectoriales entrenadas para cada palabra del corpus y, mediante el uso
de t-SNE, se visualizaron las predicciones correspondientes a cada propiedad y aplicacién.
El enfoque metodoldgico es cualitativo y se basa en técnicas de analisis textual.

Los resultados obtenidos indican que algunos ingredientes presentan ciertas ten-
dencias, proporcionando informacién relevante en cuanto a su comportamiento, tanto para
propiedades como aplicaciones aunque esto no siempre se traduce en una consideracién
Optima. Es importante destacar que, pese a los avances realizados, aun existen ciertos
niveles de ruido en los datos, lo que implica que el modelo no es capaz de distinguir

adecuadamente entre palabras ambiguas.

Palabras clave: procesamiento de lenguaje natural, aprendizaje no supervisa-

do, bioplasticos



ABSTRACT

In the study of environmentally friendly polymers, the main phycocolloids such
as alginate, agar, and carrageenan have been promising for the production of bioplastic
films. However, to achieve properties similar to traditional plastic, the incorporation of
other ingredients is necessary. Scientific literature offers a wide range of experiments with
various additives that can contribute to the desired results. However, articles published
in materials science have exponentially increased in recent decades, which restricts the
formulation of new hypotheses that can be proposed.

This study aims to associate ingredients that give rise to bioplastics through un-
supervised learning in the context of algae-based polymers. A dataset of two thousand
abstracts related to natural polymers was used. Through the use of natural language
processing methods and the Word2vec model, vector representations trained for each
word in the corpus were generated, and predictions corresponding to each property and
application were visualized using t-SNE. The methodological approach is qualitative and
based on textual analysis techniques.

The results obtained indicate that certain ingredients exhibit certain trends, pro-
viding relevant information regarding their behavior, both for properties and applications,
although this does not always translate into optimal consideration. It is important to note
that, despite the advances made, there are still certain levels of noise in the data, which

implies that the model is not able to distinguish adequately between ambiguous words.

Keywords: natural language processing, unsupervised learning, bioplastics
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Introduccion

Los materiales biodegradables son las alternativas mas atractivas para la sustitu-
cidén de polimeros de origen fosil o plasticos tradicionales (Bartolo et al., ). Ademas,
estos pueden reemplazar el segmento de empaques, donde la vida util del empaque es
corta y la cantidad de desechos posconsumo es grande y genera problemas significativos
con su uso (lzdebska-Podsiadty, ). Las algas marinas han sido reconocidas como
materia prima sostenible para la producciéon de bioplasticos dado que no requieren agua
dulce, tierra cultivable o fertilizantes para crecer, absorben el exceso de nutrientes del
agua de mar y actian como sumideros de carbono, lo que tiene un efecto mitigador sobre
el cambio climatico (Radulovich et al., ). Sin embargo, la escalabilidad de los films de
biopolimeros sigue siendo limitada debido a sus escasas propiedades fisicas, mecanicas y
de barrera en comparacion con los materiales de envasado derivados del petréleo (Blanco-
Pascual et al., ) (Gomaa et al., ). Para abordar este problema, existen diversos
aditivos que afectan a distintas propiedades funcionales de los compuestos a base de
algas, como las técnicas de incorporacion y las aplicaciones, con especial atencion en el
ambito alimentario y farmacéutico (Khalil et al., ). Sin embargo, es importante tener en
cuenta que este campo esta en constante evolucidén y requiere un conocimiento completo
y actualizado de la ciencia de los materiales.

Las representaciones distribuidas de palabras en un espacio vectorial ayudan a los
algoritmos de aprendizaje a lograr un mejor rendimiento en tareas de procesamiento del
lenguaje natural agrupando palabras similares. El algoritmo de Word2vec, especialmente el
modelo Skip-gram, es un método eficiente para aprender representaciones vectoriales de
alta calidad de palabras a partir de grandes cantidades de datos de texto no estructurados
(Mikolov, Chen et al., ). Estos vectores se pueden utilizar para analizar y comparar

las similitudes entre los términos, lo que permite una mejor comprension de las relaciones



y patrones en los datos permitiendo capturar conceptos de polimeros como las relaciones
de propiedad en los ingredientes estudiados. Ademas, este método no supervisado
puede recomendar ingredientes para aplicaciones, ya que tiene la capacidad de extraer
conocimiento y relaciones del cuerpo masivo de literatura cientifica de manera colectiva

(Tshitoyan et al., ).

Objetivo general

El objetivo de este trabajo de titulacién es predecir por aprendizaje no supervisado
set de propiedades que se puedan asociar a un set de ingredientes que den origen a
bioplasticos. Este trabajo muestra una perspectiva desde la ciencia de la computacion de
como resolver un problema multidisciplinario como lo es la ciencia de materiales a través
del aprendizaje no supervisado, analizando datos e implementando métodos y algoritmos

capaces de comprender el lenguaje natural.

Objetivos especificos

= Analizar las técnicas de aprendizaje no supervisado
» Caracterizar el material bioplastico
= |Implementar modelos para entrenar Word Embeddings

= Analizar resultados de la aplicacién del modelo



Capitulo 1

Marco Teorico

En este capitulo se expone informacidén sobre el Procesamiento de Lenguaje
Natural y las ramas que lo componen. También se mencionaran distintas representaciones
de palabras para trabajar con Word2Vec junto con su modelo Skip-gram para la prediccion

de palabras contexto y finalmente su aplicacién en literatura cientifica.

1.1. Procesamiento de Lenguaje Natural

El procesamiento de lenguaje natural (desde ahora PLN) es un area de estudio
donde se procesa el lenguaje humano utilizando inteligencia artificial y la lingUistica
disefiando métodos para que el computador procese y entienda el lenguaje humano. Hoy
en dia, el PLN es utilizado en varias aplicaciones como la computacién linglistica, modelos
de clasificacién, traduccién automatica y sistemas de busqueda de informacién. EI PLN
se enfoca en inspeccionar modelos e interpretar los vinculos de texto para examinar de
forma efectiva grandes volumenes de datos (Moreira et al., s.1.).

El lenguaje natural estd compuesto por caracteres, los cuales forman palabras
y a su vez un conjunto de palabras forman conceptos, eventos, ideas y acciones. Los
caracteres y las palabras son simbolos discretos que representan una imagen mental
pero a su vez pueden ser simbolos distintos, como por ejemplo las palabras pizza y
hamburguesa (Goldberg, , p- 1). Ademas las palabras son de caracter compositivo
ya que un conjunto de palabras puede formar infinitas frases y oraciones que tienen un
mayor significado que simples palabras individuales. Existen métodos de aprendizaje

supervisado donde el algoritmo intenta inferir patrones y regularidades a partir de un

3



documento, por ejemplo, tareas de clasificacion de texto segun su categoria identificando
palabras claves y creando patrones (Vajjala et al., , p- 6). Algunas tareas principales
de PLN son:

» [anguage modelling: Esta tarea se encarga de predecir qué palabra es la siguiente
en una oracion basandose en las palabras anteriores, donde el objetivo es aprender
dependiendo de la probabilidad en que las palabras aparecen de acuerdo a un texto.
Esta tarea es utilizada para solucionar problemas como el reconocimiento de voz y

escritura de caracteres, traduccion y correccion de ortografia.

n Text Classification: Esta tarea agrupa el texto en conjuntos de categorias dependien-
do del contenido que este tenga, por ejemplo, clasificar si un email es de categoria

spam o no.

n Sistemas de PLN especializados: Existen sistemas de conocimiento y reglas contex-
tuales para identificar frases especificas en articulos cientificos. Este es un analisis
sintactico, el cual implica la simplificacién de un conjunto de oraciones de muestra

que contienen verbos de algun area de interés (Friedman et al., )

1.2. Machine Learning

La inteligencia artificial (IA) es una rama de la ciencia de la computacién donde
se desarrollan sistemas que puedan realizar tareas que requieran inteligencia humana.
Machine Learning es una rama de la IA donde se utilizan algoritmos que pueden aprender
a realizar tareas automaticamente basado en un gran nimero de ejemplos utilizando una
representacién numérica o caracteristica para entrenar los datos y aprender patrones
(Vajjala et al., , p. 14). Esta &rea esta dividida en varias subcategorias. Las categorias

mas utilizadas son el aprendizaje no supervisado y el aprendizaje supervisado,

» Aprendizaje no supervisado: Como su nombre lo indica, este aprendizaje no necesita
de supervision, es decir, no necesita datos etiquetados sino que sélo datos, donde
se identifican qué patrones ocurren con més frecuencia que otros en una estructura
dada, de ello ver qué sucede y que no. Una de las aplicaciones que mas utiliza este

aprendizaje es el clustering , donde su objetivo es encontrar ciertas agrupaciones o



grupos en el input segun sus atributos que tengan mayor similitud (Alpaydin & Bach,

).

» Aprendizaje supervisado: En esta categoria los datos consisten en ser caracteris-
ticas (features) y tener un objetivo (target) el cual puede ser de forma cuantitativa
(de regresion) o categoérica (clasificacion). Bajo estas circunstancias, llamamos al

conjunto de datos un conjunto de datos etiquetado (Kyriakides & Margaritis, )

Para resolver tareas de aprendizaje supervisado o no supervisado, se necesita una serie
de pasos para procesar los datos de textos, estos son la extraccion de caracteristicas
del texto, usar la representaciéon de caracteristicas para aprender un modelo, y evaluar y

mejorar el modelo.

1.2.1. Machine learning en PLN

Las técnicas de Machine learning (ML) se aplican para varias formas de datos
como las imagenes, audios y textos. En este Ultimo caso, existen varias técnicas generales
disponibles, como la traduccién de texto. La traduccion de texto consiste en convertir una
secuencia de tokens discretos de un vocabulario a otra secuencia de tokens discretos en
otro vocabulario, debido a que el PLN tiene la caracteristica de ser datos discretos. El
Machine learning al ser una rama de la inteligencia artificial busca como funcién principal
desarrollar computacionalmente aplicaciones con el mismo rango de las habilidades
humanas (Russell Stuart & Norvig, ).

La habilidad del lenguaje en el ser humano es una de las caracteristicas de
inteligencia mas basicas que posee, por lo tanto ya es considerado como un prerrequisito
para la inteligencia artificial. Sin embargo al procesar el lenguaje se debe considerar
el razonamiento que existe en las frases, el esquema de Winograd hace un desafio de
razonamiento utilizando un par de oraciones que difieren en una o dos palabras con un
pronombre muy ambiguo y para resolver correctamente el significado se necesita un
conocimiento previo y por lo tanto la maquina deben tener una comprension profunda
del contenido del texto, este desafio se presenta como una alternativa al Test de Turing
(Kocijan et al., ).

Existen dos tipos de evaluacion, estas son: evaluacion intrinseca y evaluacién

extrinseca.



» Evaluacion Intrinseca: Esta forma de evaluacion es ampliamente utilizada en siste-
mas de Procesamiento del Lenguaje Natural (PLN) y se centra en medir el rendi-
miento del sistema utilizando medidas como precision y recuperacién. Uno de los
indicadores mas importantes es la exactitud, que indica la fraccion de veces que el
modelo realiza predicciones correctas en comparacién con el total de predicciones

realizadas.

» Evaluacion Extrinseca: Esta centrada en la evaluacion del desempeno del modelo
en el objetivo final, es decir, en el resultado real. Este tipo de evaluacién son las

pruebas definitivas para garantizar que el modelo realmente es util.

1.3. Deep Learning

Deep learning es una rama del Machine Learning el cual se caracteriza por
aprender predicciones basadas en observaciones pasadas y representar datos. Este
aprendizaje funciona alimentando a una red que produce transformaciones sucesivas de
datos de entrada hasta que la transformacion final predice una salida, estas redes se

llaman redes neuronales (Russell Stuart & Norvig, )

1.3.1. Redes neuronales

Las redes neuronales son un tipo de aprendizaje inspirado en la forma en que
funciona la computacion en el cerebro. Este tipo de aprendizaje se basa en una red de
perceptrones interconectados (Prieto et al., ). El modelo de perceptrdn es la red
neuronal mas simple, la cual aprende realizando un mapeo lineal (suma de productos
de pesos o caracteristicas) basado en la entrada y salida cuando se entrena en un
conjunto de datos etiquetados. Para entrenar las redes neuronales, se utiliza el algoritmo
Backpropagation y el conjunto inicial de pares de vectores (input, output). La figura
muestra cdmo cada entrada z tiene asociado un peso W, y la neurona multiplica cada

entrada por sus pesos y luego realiza una suma para producir la salida.



Funcién de
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=

Figura 1.1: Representacién de un perceptrén. Fuente: Adaptado de Arumugam y Shanmuga-

mani ( )

El mapeo final pasa a través de una funcion de activacion f(z) la cual transforma
la entrada de un nodo de red neuronal a una salida no lineal. Esto permite que la red
aprenda mapeos no lineales a partir de los datos (Arumugam & Shanmugamani, ).
Estos mapeos producen que los datos tengan transformaciones donde facilita la relacion
de los datos con la etiqueta deseada.

Las redes neuronales (NN) Feed-Forward tiene una arquitectura donde las neuro-
nas estan conectadas a cada una formando una red y cada output de la neurona alimenta
a cada input.

Como se muestra en la figura 1.2, cada circulo representa una neurona. La capa
inferior no tiene flechas entrantes y es el input de la red (Goldberg, ). La capa
superior no tiene flechas salientes el cual es el output de la red. El input es un vector de
4 dimensiones z, la siguiente capa es una transformacion lineal de 4 dimensiones a 6
dimensiones (h). Formalmente las capas conectadas realizan una multiplicacién vectorial
W = h, donde el peso de la conexién desde la i-€sima neurona en la fila de entrada

hasta la j-ésima neurona en la fila de salida es w;;. Los valores de h son:

4
hj = E Z; - ’LUij
=1



Luego estos valores son transformados por una funcién no lineal g que son aplica-
dos a cada valor antes de pasar por al siguiente input. El resultado completo de esta red

se escribe como:
(gWh)w?

Donde W' son los pesos de la primera capa y W? son los pesos de la segunda capa.

i Y2 Y3
Capa output

Capa oculta f f f f f

Capa oculta f f f f f f

Capa input T ai3) 3 T4

Figura 1.2: Representacién de una red neuronal Feed-forward con dos capas ocultas.
Fuente: Goldberg ( )

Existen varias funciones no lineales g, comunmente se utilizan la sigmoide o tam-
bién conocida como funcién logistica la cual consiste en o(x) = m esta transforma
cada valor x en un rango de [0,1]. Sin embargo, la funcién de activacién que ha obtenido
mejores resultados y ha demostrado ser mas sencilla es ReLU. Esto se debe a que no
involucra funciones costosas de calcular, ademas de ser la opcién mas adecuada para
redes neuronales de multiples capas (Glorot ef al., ).. La funcion RelLU se representa

en la ecuacién donde recorta cada valor z <0 a 0.

0 st T <2
ReLU(X) = maz(0,x) = (1.1)
x si otro caso
Para la prediccion de palabras, es util tener una distribucién de probabilidades

sobre posibles vectores de salida, por lo tanto se utiliza una transformacién en la Gltima



capa output. Comunmente y para fines de esta tesis se utilizara la funcién softmax, la cual
se define en la ecuacién como:
evi

ftmaz(z:) = ——— (1.2)
softmax(z 25:1 s

El resultado es un vector de nimeros reales no negativos que suman uno.

1.3.2. Redes neuronales en PLN

Las redes neuronales es un aprendizaje Util para los problemas de lenguaje natural
debido a la manera de manejar datos complejos y no estructurados como lo es el lenguaje.
Se utilizan redes neuronales para maximizar el rendimiento de la traduccion y para producir
buenos resultados en oraciones mas largas (Bahdanau et al., ).

El uso de una capa de embedding es el componente principal para el procesamien-
to del lenguaje natural. A través de esta capa, se realiza un mapeo de simbolos discretos
a vectores continuos, donde se asocia cada palabra o caracteristica con un vector de
d-dimensiones. Esta transformacién convierte las palabras en objetos matematicos repre-
sentados por vectores, los cuales son aprendidos por la red neuronal durante el proceso
de entrenamiento.

A medida que la red neuronal procesa los vectores de entrada, aprende a combi-
narlos de manera efectiva para producir un vector de salida, que puede ser utilizado para
hacer predicciones.

Formalmente, los parametros de una capa de embedding es una matriz E € RIv*¢,
la cual tiene filas del tamano del vocabulario v y d columnas (Goldberg, , p- 117).
Cuando una palabra esta representada como un vector one-hot Z y que requiera localizar

una capa de embedding, la matriz £ se multiplica con el vector z.

1.4. Representacion de texto

Las representaciones de texto son muy importantes para realizar varias aplicacio-
nes en el mundo real, por ejemplo: busqueda, recomendaciones de anuncios, ranking y
filtros de spam (Mikolov, ). Las palabras pueden ser representadas matematicamente

capturando la forma semantica de cada texto utilizando vectores numéricos de palabras.



El lenguaje natural representa caracteristicas discretas como las palabras y letras, las
cuales se pueden codificar para ser procesados en la tarea de predecir palabras que se
encuentran en el vocabulario. A continuacion se presentara el método One-Hot el cual
sera utilizado en el modelo Skip-Gram, ademas de la representacion mediante a los word

embeddings.

1.4.1. Reduccion de vocabulario

El Vocabulario V' se define como el conjunto de todos los términos distintos presen-
tes en una coleccion de documentos, conocida como corpus. Durante el preprocesamiento
de textos, se utilizan diversas técnicas para reducir el tamano del vocabulario y eliminar
términos no significativos. Por lo general, las palabras con mayor frecuencia suelen ser
poco informativas, como los pronombres, preposiciones y conjunciones, que se consideran
palabras vacias o stop words.

Asimismo, existen técnicas como el stemming y la lematizacion que permiten
transformar los términos en un formato estandar. Estos procesos reducen las palabras
a sus raices léxicas, por ejemplo, todas las posibles conjugaciones de los verbos se

transforman en una misma palabra (Perkins et al., )

1.4.2. Bag of Words

Una de las clasicas representaciones de texto utilizadas en varias técnicas en PLN
son las Bag of Words. Es una coleccion de palabras sin considerar el orden y el contexto
en que aparecen. Si dos piezas de texto tienen casi las mismas palabras, entonces
pertenecen a la misma bag of Words. Cada documento del corpus es convertido en un
vector de |V| dimensiones, donde cada i-ésimo componente del vector es el numero de

veces en que la palabra w ocurre en el documento (Vajjala et al., , p- 87).

1.4.3. One-Hot Encoding

Los vectores One-Hot son representaciones de palabras cuya dimensién es el
tamano del vocabulario, se representan mediante Os y una Unica entrada 1. Se caracteriza
por contener informacién sobre cada palabra del documento sin tener que considerar el

orden de este, por lo tanto se considera un bag-of-single-word (Goldberg, , p- 23).
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Esta representacién depende de la posicion en el cual se encuentra la palabra. Por ejemplo,
en el vector 1.3, si el vocabulario es la frase “el material es largo”, entonces el vector

asociado para representar la palabra “material” tendra un 1 y Os para el resto.

[ el ] -O-
material 1
— (1.3)
es 0
i largo | 0]

Su notacién matematica esta data por la formula 1.4, donde un vector de entrada
2 contiene un conteo de bigramas, es decir, pares de letras consecutivas que aparecen en
un documento D. Los bigramas estan representados por D; donde i es la posicién de la
palabra y cada vector ="l es un vector one-hot

1 D
=1

Cuando se aumenta el vocabulario, su dimensionalidad también se incrementa.

1.4.4. Word Embeddings

Los “Word Embeddings” o vectores de palabras son representaciones particulares

de palabras a vectores de numeros reales para representar el significado semantico y
sintactico de estas. Se distribuyen mediante la hipétesis de distribucién linguistica, donde
las palabras que ocurren en contextos similares tienen significados similares (Harris,
). Cuando las representaciones de palabras son aprendidas en un corpus grande de
texto, capturan relaciones semdnticas y sintacticas de palabras y por lo tanto vectores de

palabras similares tienen vectores similares.
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Figura 1.3: Ejemplo de representacion de palabra dado su contexto. Fuente: Shetty y

Ramprasad ( )

En la imagen se muestra un ejemplo de una representacién de word embed-
ding de la palabra phase utilizando la arquitectura Skip-gram. La frase es “polystyrene
undergoes transformation at” y tiene como palabras contexto polystyrene, undergoes,
transformation, at.

En concreto, “las regularidades se observan como compensaciones vectoriales
constantes entre pares de palabras que comparten una relacion particular” (Mikolov, Yih
et al., , p- 746), por ejemplo, las palabras (“pifa”) y (“fruta”) estdn mas juntas en el
espacio vectorial que (“pifa”) y (“auto”). Estos vectores son el componente principal para
utilizar redes neuronales debido a la capa de embedding.

Para capturar las propiedades distributivas de las palabras y medir su similitud, se
utilizan las matrices de contexto, donde cada fila i representa una palabra y cada columna
j representa un contexto linguistico en que las palabras pueden ocurrir (Bullinaria & Levy,

). La matriz M; ; cuantifica la fuerza f de asociacion entre una palabra y un contexto
en un corpus. La definicion formal de la matriz de contexto se representa en donde
Vi es el conjunto de palabras en el vocabulario y Vi un conjunto de posibles contextos
en los que ocurre.

M e rIVwixIVel (1.5)

Existen diferentes definiciones de contextos y formas de medir la asociacion entre

una palabra y un contexto, los cuales obtienen diferentes representaciones de palabras.

Los contextos son las palabras que rodean a una palabra target los cuales dan una
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caracteristica a la frase, ya que las palabras que estan mas cerca del target a menudo son
mas informativas sobre ella que las palabras que estan mas separadas. Los contextos se
denominan como windows, por ejemplo, si la siguiente oracion es “the brown fox jumped
over the lazy dog” y la palabra target es jumped (Goldberg, , p. 70). Si su windows es

igual 2 entonces el producto serd un conjunto de las siguientes caracteristicas:

{palabra = brown, palabra = fox, palabra = over, palabra = the}

Similitud de Word Embeddings

Para calcular la similitud de los vectores de palabras, se calcula que tan cerca
estan dos vectores (dos palabras). Las formas que se utilizan para calcular la similitud
entre vectores es utilizando la similitud de coseno y la distancia euclidiana. Sin embargo,
esta Ultima no siempre es precisa debido a que al comparar corpus de diferentes tamaros,
tienen distancias mayores, por lo tanto su similitud cambia (Vajjala et al., ). Para
resolver ese problema, comunmente se utiliza la similitud de coseno.

La similitud del coseno es el &ngulo entre los vectores correspondientes. Sean dos
vectores, A y B respectivamente, cada uno con n componentes, la similitud entre ellos se

calcula como:

> A;B;

_A-B =1
|A[|B| n n
> AL X B
i=1 i=1

donde A; y B; son los i-ésimo componentes de los vectores A y B respectivamente.

similitud = cos(6) (1.6)

1.5. Word2Vec

Word2Vec es un algoritmo creado por Google que implementa dos arquitecturas
para entrenar word embeddings: Skip-Gram y Continuos Bag of Word (CBOW). Estas
arquitecturas implementan dos modelos de optimizacién para entrenar los parametros:
Hierarchical Softmax y Negative Sampling. Los modelos Skip-gram y CBOW son tipica-
mente entrenados usando descenso de gradiente estocastico. El gradiente se calcula

utilizando la regla de backpropagation (Rumelhart et al., ). Estos son modelos de
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redes neuronales para distinguir grupos de palabras que realmente coexisten de palabras
agrupadas al azar.

La capa de entrada toma una representacién dispersa de una palabra de destino
junto con una o mas palabras de contexto (Ma & Zhang, ). Word2Vec ha demostrado
tener significados semanticos utiles para desarrollar tareas en PLN, se considera muy
eficaz y altamente escalables permitiendo entrenar word embeddings con vocabularios muy
amplios sobre miles de millones de palabras de texto en cuestién de horas (Mikolov, Chen
etal, ). Las representaciones de palabras que resultan de las redes neuronales
codifican explicitamente muchas regularidades y patrones lingtiisticos. Por ejemplo, el
resultado de un calculo vectorial vec(“Madrid”) - vec(“Espafna”) + vec(“Francia”) esta mas
cerca de vec(“Paris”) que de cualquier otro vector de palabras por la distancia del coseno
(Mikolov, Chen et al., )

1.5.1. Modelo Skip-Gram

El modelo Skip-gram es una red neuronal de aprendizaje no supervisado con una
sola capa oculta. El objetivo de esta red es entrenar para encontrar representaciones de
palabras, la cual predice las palabras que rodean a una palabra en especifico. Recibe
como input una palabra target w(t) y el output son las palabras que se encuentran en
su contexto windows de tamafo k£ como se muestra en la figura 1.4. Al usar contexto
posicional junto con windows mas pequenas, tiende a producir similitudes que son mas
sintacticas, con una fuerte tendencia a agrupar palabras que comparten una parte de la
oracion. Ademas si se consideran windows de mayor tamano, entonces el resultado son
vectores de palabras que capturan el mismo tema (Goldberg, , p- 113).

Las palabras iniciales son representadas como vectores one-hot y se define una
capa oculta de dimensién d, la cual determina el tamaro de la matriz de embedding, esta
debe ser menor al tamano del vocabulario, es decir, d < |V | debido a que logra un buen

rendimiento en el conjunto de datos de la frase (Mikolov, Chen et al., ).
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Figura 1.4: Representacién de arquitectura Skip-gram. Fuente: Adaptado de Mikolov, Chen
etal. ( )
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Figura 1.5: Proyeccion PCA bidimensional de los vectores Skip-gram de 1000 dimensiones
de paises y sus capitales. Fuente: Mikolov, Chen et al. ( )

En la figura se muestra el modelo Skip-gram, donde sin la necesidad de propor-
cionar alguna informacién supervisada, este puede organizar conceptos automaticamente
y aprender implicitamente las relaciones entre ellos. Generalmente se utilizan visualiza-
ciones como PCA y t-SNE para reducir un conjunto de datos complejos a un espacio

dimensional mas bajo. Lo cual ayuda a obtener una base mas significativa para volver a
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expresar cualquier conjunto de datos ruidoso.

Al definir un windows de tamafno k, se calcularan las palabras contexto ¢ la cual
sera una secuencia de ¢;_; de una palabra target w;. Formalmente dada una secuencia
de palabras de entrenamiento wy,ws,ws, ..., wr, €l objetivo del modelo Skip-gram es
maximizar la probabilidad promedio las palabras contexto ¢ dada la palabra target w;, esto

queda representado en

T
230 tog Plelun) (1.7)

t=1 c€cy.k

Un tamafio mayor de ¢ da lugar a mas ejemplos de entrenamiento y, por lo tanto,
puede conducir a una mayor precisién a expensas del tiempo de entrenamiento. La

probabilidad condicional se modela con la funcién softmax

L

‘0

O

e
o
ZC’GC =

Donde C es el conjunto de todas las palabras contexto que suele ser el mismo que el

P(clw) = (1.8)

vocabulario. La red neuronal aprendera las estadisticas cuando la palabra target y una
palabra contexto ocurre mas frecuentemente juntas en el texto, entonces su probabilidad
sera mayor. En la figura se muestra una representacion del entrenamiento con la frase
“The quick brown fox jumps over the lazy dog.” con windows de tamario 2. La palabra
target (azul) y el contexto (todo el vocabulario) son los pares de palabras que utilizara la

arquitectura Skip-gram para calcular la softmax.

Source Text Training
Samples
fox jumps over the lazy dog. == (the, quick)
(the, brown)
|The|q‘uick|brown|fox|jumps over the lazy dog. == (quick, the)
(quick, brown)
(quick, fox)
| The| quick| brown |fox|jumps|over the lazy dog. == (brown, the)
(brown, quick)
(brown, fox)
(brown, jumps)
The| quick| brown |fox|jumps| over | the lazy dog. = (fox, quick)

(fox, brown)
(fox, jumps)
(fox, over)

Figura 1.6: Entrenamiento de Skip-gram a partir de la cantidad de veces que aparece cada
palabra-contexto. Fuente: McCormick ( )

Al maximizar se obtiene la siguiente ecuacién:
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arg ng%x Z log P(clw) = Z (log e“? —log Z ea'w) (1.9)

(w,c)eD (w,c)eD cdeC
La ecuacién dara como resultado buenas representaciones de palabras
w Yw €V, donde palabras similares tendran vectores similares (Goldberg et al., )

Sin embargo, es costoso computacionalmente, P(c|w) es muy caro de calcular debido a
la suma Y. ¢ para todos los contextos ¢'. Para solucionar el costo, existe un modelo
mas eficiente para calcular la representacion por Skip-gram llamado Negative Sampling
(Mikolov, Chen et al., ), el cual maximiza la probabilidad de un par palabra-contexto
qgue proceden del conjunto del corpus original D mediante una funcion sigmoide, este no
itera sobre todo el vocabulario por lo tanto hace més veloz el entrenamiento.

Negative Sampling de Word2Vec funciona entrenando la red para distinguir pares
de palabra-contexto “buenos” (i.e, palabras que ocurren en el corpus) de los “malos”.
Word2Vec reemplaza el objetivo de clasificacion basado en el margen por uno proba-
bilistico. Se considera el conjunto D los pares de palabra-contexto y D como los pa-
res de palabra-contexto incorrectos. El objetivo del algoritmo es estimar la probabilidad
P(D = 1|w, ¢;) que el par palabra-contexto proviene del conjunto correcto D (Goldberg,

, p. 124). Este debe ser alto (1) para pares de D y bajo (0) para pares de D. La
restriccion de probabilidad dicta que P(D = 1|w, ¢;) = 1 — P(D = 0|w, ¢;). La funcion de
probabilidad se modela como un sigmoide:

P(D = 1lw,e) = — (1.10)
1+ e we

El objetivo de todo el corpus del algoritmo es maximizar la probabilidad logaritmica
de los datos D U D:

arg max Z log P(D = 1|w, ¢;) + Z log P(D = 0|w, ¢;) (1.11)
o (w,c)eD (w,c)eD

En un gran corpus de texto existen muchas palabras que se repiten frecuentemente

L] LT

y que no entregan mayor informacion, por ejemplo, “el” , “los”, “se”, “un”. Es por ello que
existe una técnica de submuestreo para contrarrestar el desequilibrio entre las palabras y
las palabras frecuentes vacias: cada palabra w; del conjunto de entrenamiento se descarta

con una probabilidad calculada mediante la férmula
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(1.12)

Donde f(w;) es la frecuencia de una palabra w; y ¢t es el umbral elegido, normal-
mente tiene un valor de 10~°. Mediante a este submuestreo de las palabras frecuentes
se obtiene un aumento de la velocidad debido a que descarta palabras sin significado.
Sin embargo, puede provocar la eliminacién de palabras que son importantes. Por lo
tanto, esta técnica dependera del caso de uso especifico y de la naturaleza del corpus de

entrenamiento.

1.6. Aplicacién de Word2Vec

Las publicaciones cientificas crecen exponencialmente. En algunos campos es-

pecificos se publican decenas de miles de articulos cientificos al afo (Larsen & von Ins,

). Actualmente existen herramientas de PLN para analizar cualquier literatura cientifi-

ca para acelerar el ritmo del conocimiento cientifico, permitiendo llegar a una comprension

mas completa analizando caracteristicas del texto (Spangler et al., ). A continuacion,

se expondra un trabajo sobre la extraccion de conocimiento y relaciones que existen en la
ciencia de materiales mediante la literatura cientifica utilizando Word2Vec.

El trabajo publicado por Tshitoyan et al., presenta un estudio sobre el co-
nocimiento de la ciencia de los materiales presente en la literatura, la cual se codifica
eficazmente como incrustaciones de palabras con aprendizaje no supervisado. Estas
representaciones de palabras se comportan de forma coherente con la intuicién quimica
cuando se combinan utilizando varias operaciones vectoriales (proyeccion, adicién, sus-
traccion) sin la insercién explicita de conocimiento quimico. Estas incrustaciones capturan
conceptos complejos de la ciencia de los materiales, como la estructura subyacente de la

tabla periédica y las relaciones estructura-propiedad de los materiales.
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Figura 1.7: Modelo Skip-gram y analogias. Fuente: Tshitoyan et al. ( )

En la figura se muestra el modelo skip-gram de Word2vec para las palabras
target LiCoOy 'y LiMnoOy4. LOS vectores one-hot se utilizan como entradas para una red
neuronal con una sola capa oculta lineal, en este caso 200 neuronas, la cual esta entrenada
para predecir todas las palabras mencionadas dentro de una cierta distancia (palabras
de contexto) de la palabra target dada. Las palabras LiCoOs y LiMnoO,4 resultaron tener
propiedades similares, lo cual es correcto debido a que son materiales de catodo de bateria
similares. Finalmente, la funcion softmax se usa en la capa de salida para normalizar las

probabilidades.

1.6.1. Caracteristicas del corpus

Para entrenar las incrustaciones, procesaron aproximadamente 3,3 millones de
abstracts cientificos publicados entre 1922 y 2018 en mas de 1.000 revistas que contienen
investigaciones relacionadas con ciencia de materiales. Lo que dio como resultado un
vocabulario de aproximadamente 500.000 palabras. Ademas, estos deben tener temas
relacionados a la rama de estudio para eliminar el ruido innecesario, ya que no necesa-
riamente tener mas datos es mas eficiente, sino que la especificidad del dominio de los
corpus determinan la utilidad de las incrustaciones de palabras.

Para no perder una férmula quimica o un simbolo de elemento importante, se
utilizaron técnicas de tokenizacién y extraccion de datos utilizando pymatgen (Ong et al.,

) y ChemDataExtractor (Swain & Cole, ).
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1.7. Caracterizacion del material bioplastico

Los plasticos se han convertido en un contaminante importante en los sistemas
ecoldgicos debido a la falta de biodegradabilidad, las bajas tasas de reciclaje y las malas
practicas de gestion de residuos. Entre el 80 % y el 85 % de toda la contaminaciéon marina
se atribuye al plastico (Jambeck et al., ). Los envases de un solo uso, incluidas las
bolsas de plastico ligeras y las films de plastico, constituyen la mitad de toda la contamina-
cion plastica marina (Foschi & Bonoli, ). Los plasticos de un solo uso a menudo se
descomponen en particulas microplasticas; estos son de creciente preocupacién como
un contaminante mundial en los ecosistemas oceanicos y de agua dulce, donde pueden
bioacumularse y transportar toxinas (Zhao et al., )

Los bioplasticos o biopolimeros son materiales con propiedades similares a los
plasticos derivados del petréleo, pero que se producen a partir de fuentes de carbono
renovables (azucares, acidos, lipidos, etc.) y son generalmente biodegradables. Se cla-
sifican de acuerdo a su origen como biopolimeros de origen animal, marino, agricola, y
microbianos (lles & Martin, ). Los materiales biodegradables son las alternativas mas
atractivas para la sustitucion de polimeros de origen fosil o plasticos tradicionales (Bartolo
etal., ). Ademas, estos pueden reemplazar el segmento de empaques, donde la vida
util del empaque es corta y la cantidad de desechos posconsumo es grande y genera
problemas significativos con su uso (lzdebska-Podsiadty, )

Los bioplasticos son plasticos de base biol6gica, biodegradables o son de materia-
les compostables. El creciente interés por salvaguardar el mundo ha llevado a la comunidad
cientifica desarrollar plasticos hechos a base bioldgica y totalmente biodegradables, como
el &cido polilactico (PLA), el policaprolactona (PCL), poli(adipato-co-tereftalato de butileno)
(PBAT), polinidroxiacidos (PHA), asi como bio-polietileno (bio-PE), bio-polipropileno (bio-
PP) y el tereftalato de bio-polietileno (bio-PET). Aunque la biodegradabilidad se asocia
tipicamente con materiales de base bioldgica, no depende del origen del polimero, sino

solo de su composicién quimica (Brizga et al., )
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Figura 1.8: Subdivision de polimeros de base bioldgica y fésil. Fuente: Adaptado de Visco
etal. ( )

1.7.1. Materiales y métodos de produccion de bioplasticos

Las algas marinas han sido reconocidas como materia prima sostenible para la
produccién de bioplasticos dado que no requieren agua dulce, tierra cultivable o fertilizantes
para crecer, absorben el exceso de nutrientes del agua de mar y actan como sumideros
de carbono, lo que tiene un efecto mitigador sobre el cambio climéatico (Radulovich et al.,

). Los ficocoloides son polisacéridos que se derivan de las algas marinas. Existen tres
ficocoloides principales, estos son el alginato, el agar y la carragenina. Los alginatos se
extraen principalmente de las algas pardas, en cambio el agar y la carragenina se extraen
de las algas rojas. En los ultimos afos, se han agregado mas usos de los ficocoloides
como agentes gelificantes en medicina y tecnologia (Hader, )-

Las diferentes algas utilizadas como materia prima en la produccién de agar han
dado lugar a productos con comportamientos diferentes, aunque todas pueden incluirse
en la definicién general de agar. Los tratamientos con algas previos a la extraccion
son muy importantes ya que condicionardn en gran medida las caracteristicas del agar

obtenido (Ramisen & Galatas, ). La quimica de los procesos utilizados para fabricar
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alginato de sodio a partir de algas pardas es relativamente simple. Las dificultades de
los procesos surgen de las separaciones fisicas que se requieren, como la necesidad de
filtrar residuos viscosos de soluciones viscosas o separar precipitados gelatinosos que
contienen grandes cantidades de liquido dentro de su estructura y que resisten tanto la
filtracion como la centrifugaciéon (McHugh, ). La funcionalidad de las carrageninas
en diversas aplicaciones depende en gran medida de sus propiedades reolégicas. Como
polimeros lineales solubles en agua, tipicamente forman soluciones acuosas altamente
viscosas. Para aplicaciones de gelificacién, una baja viscosidad en solucion caliente es
generalmente deseable para facilitar el manejo y, afortunadamente, la carragenina de alta
fuerza de gel (sales mixtas de calcio y potasio de kappa o iota ) cumplen este requisito
debido a su menor hidrofilicidad (Stanley, )

Las films de biopolimeros de agar-glicerina tienen propiedades fisicas y mecénicas
fundamentales para ser aplicadas a empaques de un solo uso, esto es debido a su resis-
tencia, elasticidad y ductabilidad. Ademas al cambiar las concentraciones de agar-glicerina,
se pueden lograr ciertas propiedades de traccién comparables al almidén termoplastico
(TPS), el acrilonitrilo butadieno estireno (ABS) y el polipropileno (PP) (Hernandez et al.,

).

Existen varios materiales en base biolégica que han sido utilizados para la creacién
de finos films para el cubrimiento de alimentos frescos o procesados para prolongar su vida
atil. Uno de ellos es el almidén natural, que combinado con las propiedades espesantes
y gelificantes de la carragenina dan origen a films bioplasticos con propiedades tanto
mecdnicas y comestibles (Abdou & Sorour, ). Las ventajas de tener un recubrimiento
comestible es la biocompatibilidad del material, apariencia estética, propiedades de barrera
a los gases, no toxicidad, no contaminacién y su bajo costo (Malhotra et al., )

Las propiedades del alginato varian de una especie a otra, por lo que la eleccién
de qué algas cosechar se basa tanto en la disponibilidad de especies particulares como
en las propiedades del alginato que contienen. Esto indica la importancia de explorar
una amplia gama de concentraciones de ingredientes al evaluar y como influyen en una
propiedad material de interés. Actualmente, la necesidad de tener productos amigables al
medio ambiente ha producido varias investigaciones y exploraciones de nuevos materiales
bioplasticos. Generalmente se centran en varios frentes que incluyen mejorar el rendimien-

to de los polimeros biodegradables naturales mediante tratamientos fisicos, quimicos y
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enzimaticos, sintetizar nuevos polimeros biodegradables, mejorar las caracteristicas de los
polimeros y escalar los procesos, mejorar la produccién de polimeros convencionales de

base bioldgica, y buscar nuevas fuentes renovables (Shlush & Davidovich-Pinhas, ).

1.8. Propiedades de bioplasticos

Cada tipo de plastico tiene diferentes combinaciones de propiedades funcionales, lo
que los hace adecuados para una amplia gama de aplicaciones. Una de estas propiedades
funcionales es la propiedad antimicrobiana, esta agrega al bioplastico la capacidad de
resistir el crecimiento de microorganismos, como bacterias, hongos y virus en su superficie.
Esta propiedad ayuda a reducir la propagacion de enfermedades y mejorar la higiene en
diferentes entornos. Los plasticos antimicrobianos son especialmente (tiles en aplicaciones
que requieren una alta higiene, como en la fabricacién de envases de alimentos, equipo
médico y dispositivos electronicos (Huang et al., )

Los bioplasticos de un solo uso se utilizan en productos altamente desechables.
Para estos productos, es importante que tengan ciertas propiedades como la transparencia,
permitir que el contenido del envase sea visible y atractivo para los consumidores. Por
lo tanto, es deseable que los bioplasticos tengan un alto indice de refraccion para lograr
la transparencia necesaria. Otra propiedad funcional que pueden agregar valor a los
plasticos es la permeabilidad al vapor. Esta propiedad permite que el vapor de agua o de
otros gases pase a través de su estructura. Esta propiedad es importante en aplicaciones
como el envasado de alimentos y productos farmacéuticos, donde es necesario controlar
la cantidad de vapor que se mueve dentro y fuera del paquete para mantener la calidad y
frescura del producto.

Algunas de las propiedades funcionales que permiten que un plastico pueda resistir
fuerzas y deformaciones sin romperse o agrietarse, son las propiedades mecanicas. A

continuacion, se describiran algunas de las propiedades mecénicas mas importantes:

» Tension de rotura (Tensile Strength): Es la maxima tension que un material puede
soportar bajo tensién antes de que su seccidn transversal se contraiga de manera
significativa. Es una propiedad intensiva; por lo tanto su valor no depende del tamario
de la muestra, sino de factores, tales como la preparacion, la presencia o no de

defectos superficiales, y la temperatura del medioambiente y del material.(Smith &
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Hashemi, )

» Alargamiento a la rotura (Elongation at Break): Es la medida de la ductilidad de un
material, es decir, indica la capacidad de un material para sufrir una deformacion
significativa antes de fallar. Una alta ductilidad indica que es mas probable que un
material se deforme y no se rompa, mientras que una baja ductilidad indica que
un material es fragil y se fracturara antes de deformarse mucho bajo una carga de

traccion.

» Young'’s Modulus (E): Se define como la relacion entre la tensién aplicada al material
a lo largo del eje longitudinal de la muestra ensayada y la deformacién medida en
ese mismo eje. Para ello es necesario saber cuanta stress (o) definida como fuerza

en el area.

Teniendo en cuenta estas propiedades, es posible identificar formulaciones que cumplan
con los requisitos de rendimiento especificos. Sin embargo, para encontrar formulaciones
que sean relevantes para aplicaciones especificas, es necesario comprender las tensiones
mecanicas a las que estara expuesto el material en la aplicacion prevista. Por ejemplo,
los films de embalaje poliméricas a menudo se seleccionan por su alta ductilidad y su

resistencia relativamente alta a la rotura (Sangroniz et al., )

24



Capitulo 2

Marco Metodologico

2.1. Definicién del problema

La escalabilidad de los films de polimeros naturales derivados de algas marinas
sigue siendo limitada debido a sus propiedades fisicas, mecanicas y de barrera escasas
en comparacion con los materiales de envasado tradicionales. Por lo tanto, es importante
abordar este problema mediante la investigacion de diversos aditivos que afecten las
propiedades funcionales de los compuestos a base de algas. A medida que se publican
mas articulos cada afo en todos los subdominios de la ciencia e ingenieria de materiales,
incluida la ciencia e ingenieria de biopolimeros y bioplasticos, se vuelve cada vez mas
dificil para cualquier persona dominar toda la informacion de manera exhaustiva. Por lo
tanto, se requiere un esfuerzo continuo de aprendizaje y actualizacion para mantenerse
al tanto de los avances y descubrimientos en este campo, lo que limita el razonamiento
inductivo que aprovecha plenamente el conocimiento pasado y la evolucion de nuevas
hipotesis.

Por otro lado, la gran mayoria del conocimiento cientifico se publica como texto, lo
que dificulta su analisis tanto mediante métodos estadisticos tradicionales como mediante
métodos modernos de aprendizaje automatico. Por el contrario, las bases de datos estruc-
turadas de propiedades son la principal fuente de datos interpretables por maquinas para
la comunidad de investigacion de materiales, pero solo abarcan una pequena fraccién del
conocimiento presente en la literatura de investigacion (Butler et al., ). Ademas de los
valores de las propiedades, las publicaciones contienen conocimientos valiosos sobre las

conexiones y relaciones entre los elementos de datos, tal como los interpretan los autores.
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Para mejorar la identificacion y el uso de este conocimiento, se han llevado a cabo varios
estudios enfocados en la recuperacion de informacién de la literatura cientifica mediante
el procesamiento del lenguaje natural supervisado, lo cual requiere grandes conjuntos de

datos etiquetados a mano para el entrenamiento (Spangler et al., )-

2.1.1. Propuesta de la solucién

La propuesta de solucion consiste en utilizar técnicas de procesamiento de lenguaje
natural, como los word embeddings, para extraer atributos relevantes de dos mil abstracts
relacionados con polimeros naturales derivados de algas marinas. Con base en los
atributos obtenidos, se aplicaran modelos clasicos de mineria de texto para preprocesar
los datos y utilizar word embeddings para predecir de manera probabilistica las palabras
relacionadas en el corpus sin supervisién. Para lograr esto, se utilizara t-SNE para reducir
la dimensionalidad y preservar la mayor cantidad posible de la estructura significativa de
los datos de alta dimensionalidad en el mapa de baja dimensién.

El resultado de los métodos aplicados en esta investigacién pretende dar una
mejor comprension de la relacion entre ingredientes que den origen a bioplasticos con
propiedades y aplicaciones similares a plasticos convencionales. Como se trata de un tema
relacionado con ciencia de materiales, se necesita la opinién de expertos relacionados a
esta area para discernir si estos son o no relevantes, por lo que el trabajo multidisciplinario

sera esencial en este trabajo.

2.1.2. Metodologia propuesta

La Metodologia propuesta para este trabajo de tesis se divide en cuatro pasos, los

cuales se describiran a continuacion:

= Analisis de tendencias: El propdsito de este andlisis es identificar las tendencias
mas frecuentes en los abstracts de articulos cientificos, incluyendo qué ingredientes
y propiedades se mencionan con mayor frecuencia. También se realizard un segui-
miento de como ha variado la popularidad de diversas aplicaciones de bioplasticos a

lo largo del tiempo, sefalando las disminuciones o aumentos en su uso.

= Preprocesar datos: Para obtener resultados que entreguen mayor informacién, es

necesario procesar y eliminar simbolos que no entregan mayor significados. Ademas,
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es necesario obtener datos como ingredientes y propiedades que al procesarlos no

pierdan sus caracteristicas, tanto de abreviaturas como duplicidad de tokens.

= Entrenar modelo de Word2Vec: Obtencion de representacién vectorial del contexto

en que se encuentran de todas las palabras del corpus procesado.

= Analisis de similitud de word embeddings: Una vez que se hayan obtenido los
word embeddings, se procedera a analizar los vectores de palabras para obtener

informacién sobre como se agrupan los ingredientes en funcion de su aplicacion.

Abstracts
— Preprocesamiento Entrenamiento Reduccion de
de Word2vec dimensionalidad
e | |
regex ;
:::ﬁ]\.:r?i:is Word embeddings PCA / T-SNE
tokenizagjén Andlisis de similitudes
Bow de
Componentes y Anélisis de tendencias
Propiedades 5
-
== —
o
o= o \\"
o= —
(o=
Ingrediente/Propiedad
Histérica

Figura 2.1: Diagrama resumen del marco metodoldgico. Fuente: Elaboracién propia

2.2. Datos utilizados

En esta tesis se emplearon los abstracts de articulos cientificos obtenidos del sitio
web de la biblioteca digital de la Universidad de Santiago de Chile, suministrados por el
Proyecto FONDEF IT-USACH “Bioplastico Territorial”. Se aplicé un filtro de datos para
capturar términos relevantes relacionados con bioplasticos a partir de biopolimeros de
algas marinas, como “Alginate”, “Agar”, “Carrageenan” o “Packaging”. Los datos resultantes

fueron los siguientes:
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Tabla 2.1: Base de datos ocupados en el trabajo de tesis.

Total de abstracts 2.000
Rango de afios 1958 - 2022

Articulos de acceso abierto 404

En la tabla se muestra que se obtuvieron un total de dos mil abstracts, con un
rango de anos comprendido entre 1958 y 2022. Sin embargo, la mayor cantidad de texto
recolectado se encuentra en el periodo que va del afio 2000 al 2022.

Los abstracts seleccionados cumplen con un requisito especial para el andlisis de
texto, ya que presentan sistematicamente la informacién mas relevante de los estudios
cientificos. Para un mejor analisis de tendencias, se utilizara una bolsa de palabras o
“bag of words” también proporcionada por el proyecto FONDEF IT-USACH “Bioplastico
Territorial”, la cual contiene una clasificacion de 255 tipos de materiales/compuestos y 111

propiedades.

2.3. Pre-procesar datos

En esta seccién se mostraran los métodos de mineria de texto utilizados para el
preprocesamiento de los datos, cuyo fin es estandarizar la entrada al modelo word2vec pa-
ra poder entrenar un conjunto de datos de manera limpia y bien formada. Esto garantizara

que el modelo pueda mejorar la calidad de los word embedding resultantes.

2.3.1. Expresiones regulares

En las primeras tareas a realizar para la metodologia de este trabajo de tesis, es
la reduccion de vocabulario eliminando simbolos que no entreguen significado, es por ello
el uso de expresiones regulares en el corpus, ya que estas pueden ayudar a identificar y
eliminar patrones no deseados mejorando el rendimiento del modelo al reducir el ruido
en el corpus de texto y al proporcionar una representacién mas limpia y coherente de las
palabras individuales.

El preprocesamiento con expresiones regulares implica la creacion de patrones de

bldsqueda que se utilizaran para identificar y eliminar patrones especificos en el corpus de
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texto. Por ejemplo, se utilizaran expresiones regulares para eliminar unidades de medicion
de propiedades y de ingredientes, eliminar numeros o letras especificas que no aportan
informacién relevante al modelo. Ademas, no se eliminaron las abreviaciones debido a que
en los textos de abstracts, comunmente se utilizan abreviaturas para referirse a términos

especificos.

2.3.2. Stop words

El paso siguiente de esta etapa es la eliminacion de palabras, para ello, se aplicara
la Ley de Zipf, lo que permitira saber qué palabras con mas frecuencia aparecen en
el corpus para poder realizar una lista de stop words. Ademas, los abstracts originales
tendran una eliminaciéon de copyrights debido a que los datos finales deben tener relevancia
s6lo con los ingredientes y propiedades de materiales bioplasticos, como también generar

tokens sin autores.

2.3.3. Tokenizacion

La tokenizacién se utiliza en el procesamiento del lenguaje natural para dividir
parrafos y oraciones en unidades mas pequenas a las que se les puede asignar un sig-
nificado mas facilmente. El primer paso del proceso de PLN es recopilar los datos (una
oracién) y dividirlos en partes comprensibles (palabras). Este trabajo de tesis captura tér-
minos especificos de la ciencia de los materiales, como propiedades (ej: tensile strength) e
ingredientes (ej: sodium alginate). Para ello, se captura tokens por medio de la herramienta
tokenize de la libreria nitk. Esta herramientas extrae automaticamente informacion de

grandes volumenes de datos no estructurados como la literatura cientifica (Swain & Cole,

).
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Tabla 2.2: Diferencia entre corpus original con procesamiento de texto.

Abstract Original Abstract tokenizado

main property index follow liquid viscosity 434 | ['main’, ’property’, ‘index’, ‘follow’, ’li-
mPa-s; capsule thickness 0.11-0.12 mm; wa- | quid’, 'viscosity’, '434’, 'mPa-s’, 'capsu-
ter content 10.09 % disintegration time 8-15 | le’, ’thickness’, ’0.11°, ’-’, ’0.12’, 'mm’,
min simulate intestinal fluid disintegrated 2 h | 'water’, 'content’, ’10.09’, ’ %', ‘disinte-
simulate gastric fluid light transmittance cap- | gration’, 'time’, ’8-15’, 'min’, 'simulate’,
sule film 85.5 % tensile strength 27.97 MPa | ’intestinal’, ‘fluid’, ‘disintegrated’, 2", ’h’,
elongation break 2.0 % conclusion: study lay | ’simulate’, ‘gastric’, fluid’, ’light’, 'trans-
theoretical foundation replace gelatin capsule | mittance’, ‘capsule’, ‘film’, '85.5°, ' %/,
vegetable enteric hollow capsule ‘tensile’, 'strength’, '27.97’, 'MPa’, ’elon-
gation’, 'break’, ’2.0’, ’ %’, ’conclusion’,
'study’, ’lay’, 'theoretical’, 'foundation’,

‘replace’, ‘gelatin’, ‘capsule’, 'vegetable’,

‘enteric’, hollow’, "capsule’]

Esta técnica es usada como input para entrenar un modelo de vectores de palabras

para cada token en el corpus.

2.3.4. Stemming

Al utilizar el proceso de stemming en los datos de texto antes de entrenar el
modelo word2vec puede ayudar a reducir la dimensionalidad de los datos, ya que las
diferentes variaciones de una palabra se reduciran a la misma raiz, que luego el algoritmo
word2vec trata como una sola palabra. Esto puede generar incrustaciones de palabras

mas significativas y un mejor rendimiento en algunos casos.

2.3.5. Bigramas

Después de realizar el preprocesamiento de los datos para reducir el ruido en el
corpus de texto, el uso de bigramas puede mejorar significativamente el rendimiento del
modelo Word2vec al proporcionar mas informacion contextual para cada palabra. Esta
técnica es especialmente til para capturar las relaciones semanticas entre palabras adya-

centes, como se muestra en ejemplos como “food_packaging”, “biodegradable_packaging”
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y “polyvinyl_alcohol”.

Una vez que se ha creado la lista de bigramas, se utiliza el conjunto de palabras pa-
ra entrenar el modelo Word2vec. Esto se logra con el mismo algoritmo de aprendizaje que
se utiliza para las palabras individuales, pero esta vez se considerando tanto las palabras
como los bigramas como entradas al modelo. Sin embargo, esta técnica puede aumentar
el tamano del corpus de texto, lo que puede requerir mas recursos computacionales para

entrenar el modelo.

2.4. Word Embeddings

En esta etapa de la metodologia se unifican todos los tokens ya preprocesados
para ser generados en vectores humeéricos extrayendo la forma semantica y sintactica del
texto dependiendo del contexto en el cual se encuentra la palabra. El modelo a utilizar para
la generacion de vectores es un algoritmo de Machine Learning llamado Word2Vec, este
obtiene las representaciones de palabras y logra la extraccion de informacion de todos los
abstracts. Cabe sefalar que los resultados de embedding dependeran directamente del
orden y la cantidad de texto que entrene la red neuronal. Para trabajar con Word2Vec, se
utilizara la libreria Gensim de Python (Rehtrek, ), en un entorno Jupyter Notebook.

Los parametros de entrada son los siguientes:
= size: Tamano del embedding de la palabra, su valor por defecto es de doscientos.
= windows: Distancia maxima entre la palabra actual y la predicha.
= min_count: Ignora todas las palabras con una frecuencia inferior a esta.
» sg: Parametro booleano para utilizar Skip-gram o CBOW.

= min_alpha: Especifica el valor minimo que puede tomar la tasa de aprendizaje

durante el proceso de entrenamiento del modelo.

= negative: NUmero de muestras negativas a utilizar en cada iteracién del proceso de

entrenamiento.

= jter: NUmero de iteraciones de entrenamiento sobre todo el conjunto de datos.
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2.5. Relaciones entre ingredientes y propiedades

Antes de realizar el andlisis de word embeddings, se llevara a cabo un analisis
de palabras clave que incluye los ingredientes y propiedades relevantes para el calculo
de tendencias. En este analisis se consideraran Unicamente las frecuencias con las
que aparecen en el corpus los elementos mas relevantes, tales como las propiedades
mecanicas fundamentales para las aplicaciones de empaque y los ingredientes con mayor
ocurrencia. El objetivo es evidenciar los datos sin generar un sesgo en el analisis. Para

lograr esto, se utilizaran los siguientes métodos:

= Analisis de tendencias: Para analizar las tendencias significativas en los abstracts,
se llevara a cabo un calculo de frecuencia de ciertos ingredientes y propiedades
en los corpus de texto. Con base en estos calculos, se obtendra un grafico que
muestre las frecuencias de los ingredientes y propiedades mas comunes. Este
andlisis permitira visualizar las tendencias mas relevantes en los abstracts de los
articulos cientificos y ayudara a identificar los patrones y temas que se presentan

con mayor frecuencia.

= Analisis historico: El objetivo de este andlisis es evaluar la popularidad de ficocoloi-
des con respecto al estudio de propiedades a lo largo del tiempo, tomando en cuenta
los articulos cientificos publicados en cada periodo de cinco afnos. Se identificaran
las tendencias y cambios significativos en su uso y popularidad. Con esta informa-
cidn, se podra tener una mejor comprension de la evolucion y el desarrollo de ciertos

ingredientes en la investigacion cientifica para bioplasticos a base de algas.

2.6. Analisis de analogias de ingredientes

Al capturar cada palabra con vectores de salida, la semantica del texto se puede
reproducir utilizando aritmética vectorial. Los word embeddings caracterizan de manera
Unica cada palabra de una manera en que se pueden comparar. Por ejemplo, si dos
palabras tienden a coexistir con una coleccién comun de otras palabras, es probable que
sean similares; si una palabra tiende a coexistir con palabras de un tema en particular,

entonces es probable que se relacione con ese tema. Como tal, al reflejar las estadisticas
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de co-ocurrencia, los word embeddings capturan algo del significado de las palabras (Allen

& Hospedales, )

Wiyueen
= w, Winan + Wipoman

Wauwoman

Winan

Figura 2.2: king, man y woman forman una relacion geométrica especifica. Fuente: Allen 'y

Hospedales ( )

Estos exhiben un comportamiento aparentemente lineal donde las relaciones de
palabras de la forma “w, is to w,, as wy is to wy,”.

Para reproducir patrones entre ingredientes-propiedad e ingrediente-aplicacion, se
utilizaran analogias de palabras. Se seleccionara un conjunto de ingredientes conocidos
en la literatura cientifica y se realizara la suma vectorial para generar vectores de palabras
con cada propiedad y aplicacion correspondiente. Por ejemplo, los vectores més similares

a la operacién vec(“ingrediente”) + ("propiedad”) seran visualizados.

2.7. Representacion de puntos en el espacio

Para visualizar las proyecciones de los vectores de palabra de alta dimensionalidad
generados por el algoritmo Word2Vec, se utilizaran dos técnicas de reduccién de dimen-
sionalidad: PCA y t-SNE. El algoritmo PCA es un enfoque no supervisado que permite
reducir la dimensionalidad de los datos y visualizar las similitudes entre los embeddings
de palabras de una manera mas clara. Esto puede proporcionar informacién mas precisa
sobre como se agrupan los ingredientes en funcién de sus aplicaciones y propiedades.

Otro algoritmo para la visualizacién de los embeddings de palabras es el t-SNE
(t-Distributed Stochastic Neighbor Embedding). Este algoritmo también reduce la dimen-
sionalidad de los datos, pero se enfoca en preservar las relaciones de distancia relativa
entre los puntos en el espacio original. Esto permite una representacion mas clara de las

similitudes debido a la agrupacién de palabras similares, ayudando a identificar patrones
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en la distribucion de los embeddings (Van der Maaten & Hinton, ). Matematicamente,
t-SNE construye una distribucién de probabilidad de pares de puntos en alta dimension y
una distribucion de probabilidad de pares de puntos en baja dimension. La distribucion de
probabilidad de pares de puntos en alta dimensién se modela mediante una distribucién
gaussiana que tiene como centro un punto de datos y una desviacion estdndar que se
ajusta segun la distancia de ese punto de datos a los demas puntos (Maaten & Hinton,
).

Al visualizar los vectores mas cercanos tanto a propiedades como aplicaciones, se
buscara abarcar diferentes aspectos importantes relacionados con la creacién de bioplas-
ticos. Se consideraran los materiales y sustancias utilizadas, asi como las caracteristicas

funcionales deseadas.

2.8. Limitaciones

En este trabajo de tesis se capturaran las relaciones entre las palabras contexto
utilizando métodos de PLN, por lo tanto, no se espera entregar los valores en cada
propiedad mecdanica por cada ingrediente. Ademas, hay palabras que presentan duplicidad
de token debido a nombres comunes en la literatura, por ejemplo, “agar”, “agar-agar”, “agar-
based” y “agarose”. Los resultados seran evaluados de forma cualitativa. Una advertencia
a tener en cuenta es que las predicciones apuntan a ingredientes con probabilidad de
ocurrencia en el contexto de una propiedad y se pueden usar en particular de varias

maneras diferentes.
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Capitulo 3

Resultados

En este capitulo se presentaran los resultados obtenidos al aplicar la metodologia
propuesta. Se mostraran las tendencias identificadas a partir de la informacién textual del
corpus de datos, incluyendo los ingredientes y propiedades mas comunmente menciona-
dos en la literatura sobre plasticos a base de algas. Luego se visualizaran y analizaran las

similitudes de palabras al entrenar los datos preprocesados con el algoritmo Word2vec.

3.1. Preprocesamiento de corpus

En la primera fase de la metodologia 2.3, luego de eliminar stop words y procesar
expresiones regulares para eliminar las unidades de medida asociadas a las propiedades,
aun quedaron algunos simbolos irrelevantes en el corpus, aunque en menor cantidad.
Ademas, el uso de stemming generd la aparicion de varias palabras no identificadas, como
“simul” y “vesicl”. Dado este inconveniente, se tomo la decisién de no utilizar stemming en
el analisis del corpus. Finalmente, una vez preprocesado el corpus completo, se utilizaron

bigramas para generar los textos de entrada para el modelo Word2vec.

3.2. Analisis de tendencias

En esta seccién se mostraran las tendencias de ingredientes y propiedades rele-
vantes para la creacion de plasticos basados en algas. Los resultados de la primera etapa
se representan mediante un grafico que mostrara los diez ingredientes mas frecuentes en

la literatura cientifica.
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3.2.1. Analisis de tendencia de ingrediente y propiedades

Al utilizar bag of words de ingredientes/compuestos, se identificaron que los datos
del corpus existe una tendencia significativa para ingredientes. En el grafico 3.1, es posible
observar que el Alginato es el componentes mas popular seguido por el Alginato de sodio,
Agar y la Carragenina. También se pueden apreciar polisacaridos como el Chitosan o
quitina y la Celulosa. Estos ingredientes se caracterizan por una amplia gama de usos,
donde el més relevante es el uso de films de quitosano biodegradables, los cuales tienen
potencial para conservar varios productos alimenticios, también conservar su firmeza y
restringir la pérdida de peso debido a la deshidratacién (Al-Tayyar et al., ).

Otro aspecto importante a considerar en la composicién de los bioplasticos de
algas son los plastificantes naturales que se utilizan para aumentar su flexibilidad y
suavidad. Glycerol es el tipo de plastificante mas comun y el Starch o almidén el cual es el
polimero mas utilizado en el mercado de los bioplasticos (Abe et al., ).

También se encuentra la presencia de la Gelatina. Esta es utilizada como agente
gelificante, lo que ayuda a mejorar la resistencia y elasticidad del material en un bioplastico
(Hanani et al., )-

Otro ingrediente presente en la literatura es el Pectin o pectina, este también puede
utilizarse como un agente espesante y gelificante, mejorando la textura y la elasticidad del
material.

Finalmente, Clay o arcilla, este se utiliza a menudo como un agente de refuerzo o
como un material de carga para mejorar las propiedades mecanicas del material. La adicion
de arcilla en bioplasticos de algas puede mejorar su resistencia a la traccién, la dureza y la
estabilidad dimensional. También puede aumentar la resistencia a la penetracién de gases
y liquidos, lo que mejora la barrera del material y su capacidad de proteger los productos
empaquetados (Boey et al., )

Como se muestra en el gréafico 3.2 se puede apreciar diversas propiedades. Tensile
Strength es la propiedad que ocurre con mas frecuencia en los datos recolectados. Esto
indica que la propiedad mas comun para los bioplasticos a base de algas en la literatura
cientifica es la evaluacion de la calidad de ruptura para aplicaciones como de envasado,
esto debido a todas las tensiones que puede tener el material durante su manipulacién.
Luego se visualiza que las propiedades funcionales se distribuyen en cantidades similares.

Con esto, se puede observar otras que son igualmente importantes para el envasado
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de productos. Entre ellas, se destacan la permeabilidad al vapor de agua y la actividad

antimicrobial. Estas son propiedades criticas debido a que miden la capacidad de que el

interior del envase se encuentre seco y libres del crecimiento de microorganismos.

Después de analizar ambos graficos, se puede destacar que Alginate y Tensile

strength aparecen con una frecuencia casi el doble que los demas componentes y propie-

dades, lo que sugiere que los textos proporcionan informacién sobre la evaluacion de la

calidad y resistencia de los materiales. Ademas, se observa que varios ingredientes se

describen como aditivos para mejorar las propiedades de los bioplasticos. Este resultado

puede indicar que los datos estan principalmente relacionados con bioplasticos fabricados

a partir de algas.

n° de documentos

1400
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400

Ingredientes

Figura 3.1: Grafico de linea que representa los ingredientes con mas frecuencia en el

corpus

37



1400

1200

1000

800

600

n°® de documentos

400

200

Propiedades

Figura 3.2: Grafico de linea que representa las propiedades mas frecuentes en el corpus.
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3.2.2. Analisis histoérico de ingredientes

El Agar, el Alginato y la Carragenina son tres ingredientes que se han utilizado
histéricamente en la creacion de bioplasticos. Estos tres ingredientes naturales han sido
utilizados debido a sus propiedades Unicas y su disponibilidad. Al estudiar la tendencia de
estas palabras a través de los anos en la literatura cientifica, en el grafico es posible
observar cémo ha evolucionado el interés en estos compuestos. Desde el afio 1958 al

2022 se logran identificar diversas tendencias, los cuales se muestran en rangos de cinco

anos.
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Figura 3.3: Grafico de ingredientes durante 1958 a 2022

El agar fue el primer ingrediente en aparecer en la literatura analizada, y los
primeros abstracts sugieren que fue utilizado como un agente de recubrimiento en analisis
de bacterias (Whitt, ). Ademas, la literatura cientifica muestra que el alginato empez6
a ser estudiado utilizando el método de casting en los anos 80, lo que permitié mostrar
opciones de recubrimiento de alimentos y tratamientos gelificantes. Esto pudo haber
contribuido a su popularidad en la época como uno de los biopolimeros mas prometedores
y versatiles.

A partir de principios de los afos 90, se comenzé a notar un estimador de frecuen-
cia, debido a que en algunos casos, los ingredientes fueron mencionados levemente en
la literatura, mientras que en otros casos su presencia fue reportada con mayor frecuen-
cia. Posteriormente, a finales de los afos 90, se empezo6 a observar la presencia de la

carragenina, lo cual marcé el comienzo de una tendencia similar para el alginato desde
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entonces. Por otro lado, el agar perdi6é popularidad con la apariciéon de la carragenina, lo
que podria deberse a que ésta ultima es mas facil de extraer y tiene mayor capacidad
para formar geles en comparacién con el agar (Usov, )

Finalmente, cabe destacar que durante los afios 2010 y 2022, la tendencia de los

ingredientes se ha mantenido en rangos similares de frecuencia.

3.3. Analisis de similitudes entre ingredientes

Una vez obtenidos todos los word embeddings mediante Word2vec utilizando
Skip-gram, los datos mostraron diversos ingredientes en funcion de la similitud coseno
entre polimeros a base de algas. A continuacion, se muestran palabras mas similares rela-
cionados entre alginatos, agar y carrageninas. Cada palabra en la tabla estad acompafada

de un valor de similitud que indica qué tan cercana es la palabra.

Tabla 3.1: Ranking de similitudes para alginate y sodium alginate

alginate similitud sodium alginate similitud
calcium_alginate 0.5112 polyvinyl_alcohol 0.5708
hydrophilic 0.5060 calcium_chloride 0.5615
gelatin 0.4995 methyl_cellulose 0.5457
aerogels 0.4959 | carboxymethyl_cellulose | 0.5415
alginate_dialdehyde | 0.4897 k-carrageenan 0.5308
pectin 0.4823 konjac_glucomannan 0.5300

En latabla 3.1 se presentan resultados para dos palabras de consulta relacionadas
con alginato y alginato de sodio. Se empled el alginato de sodio debido a su amplia
presencia en la literatura como uno de los ingredientes mas populares. Este alginato
ha sido procesado con hidroxido de sodio. Los resultados revelan palabras similares
asociadas a las caracteristicas de fabricacion de hidrogeles de alginatos, que incluyen
propiedades gelificantes y espesantes, como konjac glucomannan, asi como ingredientes
utilizados para mejorar las propiedades del hidrogel, como el polyvinyl alcohol. Ademas,
es posible observar materiales biodegradables como methyl cellulose y carboxymethyl

cellulose, los cuales presentan propiedades fisicas similares al alginato de sodio y son
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utilizados en la preparacion de bioplasticos (Strnad et al., ) (Lee et al., ) (R.

Zhang et al., )
Tabla 3.2: Ranking de similitudes para agar
agar similitud
k-carrageenan 0.4957
lignin 0.4775
Naalg 0.4513
agar_maltodextrin | 0.4420
soy_protein 0.4323
zein 0.4302
En la tabla 3.2, se presentan similitudes de menor valor en comparacién con los

alginatos y carrageninas. Se destacan diversos materiales naturales derivados principal-
mente de plantas que pueden ser utilizados en la fabricacion de bioplasticos, como la
proteina de soja, la cual al mezclarse con agar, mejora las propiedades mecanicas del film
resultante (Tian et al., ). Ademas, se observa la presencia de polisacaridos, polimeros

y proteinas entre estos materiales.

Tabla 3.3: Ranking de similitudes para carrageenan y k-carrageenan

carrageenan similitud | k-carrageenan | similitud
rice_starch 0.6611 gelatine 0.7654
lignin 0.6497 pullulan 0.7636
polyethylene_glycol | 0.6473 xanthan 0.7567
pullulan 0.6299 curdlan 0.7543
gum 0.6270 gellan_gum 0.7487
sorbitol 0.6202 bean_gum 0.7482

Finalmente en la tabla , las palabras mas similares de carrageenan tienen

diferentes estructuras y propiedades. La palabra rice starch tiene una relacion directa

con la carragenina, ya que ambos son materiales espesantes. También se muestra la
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presencia de lignina, la cual se utiliza como agente adhesivo y relleno debido a su alta
viscosidad y resistencia. Lo sigue el polyethylene glycol, generalmente usado como agente
humectante y lubricante debido a su capacidad para retener la humedad y reducir la friccién.
Por otro lado, se encuentran ingredientes como pullulan, gum y sorbitol, cominmente
utilizados en la industria alimentaria como estabilizantes y emulsionantes. Para la palabra
k-carrageenan, al ser un material con mayor capacidad de formar geles, la similitudes de
palabras son hidrocoloides y polisacaridos producidos por bacterias y hongos. Todos ellos

utilizados en la industria alimentaria para diferentes funciones.

3.4. Visualizacidn de relaciones entre ingrediente-propiedad e

ingrediente-aplicacion mediante t-SNE

La visualizacién de similitudes de palabras permite agrupar relaciones funcionales
entre ellas en funcion de los patrones en los que se emplean las palabras en el texto
original. Esta herramienta es util para obtener una comprensién mas profunda de los
temas y conceptos que se abordan mediante un determinado corpus.

Para llevar a cabo este andlisis, se entrenara el modelo Word2vec con el corpus
preprocesado y se utilizara el algoritmo t-SNE, el cual proyectara la prediccion con mayor
probabilidad de vectores de palabras de cada grupo en un espacio de dos dimensiones,
lo que permitira analizar y visualizar las similitudes entre ellos. Los términos seran repre-
sentados graficamente en grupos de diferentes colores, lo que facilitara la identificacion y
comprension de relaciones entre ellos. Cabe destacar que se utilizara la totalidad de los
abstract para poder capturar los patrones sintacticos y semanticos. Se mostraran las cien
palabras que tengan mayor probabilidad de aparecer tanto para propiedades funcionales
de bioplasticos como para aplicaciones de uso.

Para las propiedades funcionales de bioplasticos, se han seleccionado las si-
guientes palabras clave: “Antimicrobial”, “Permeability”, “Water vapor”, “Termoplastic”,
“Antibacterial”, “Transparent” y “Tensile strength”.

Por otro lado, para las aplicaciones de uso, se han seleccionado las siguientes
palabras clave: “Food packaging”, “Biodegradable packaging”, “Pharmaceutical industry” y
“Edible coating”.

Se analizaran acercamientos en distintos puntos del espacio, identificados como A,
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B, Cy D. Se exploraran los puntos solapados como puntos de conjunto de datos agrupados

para identificar patrones y extraer informacion valiosa de esta visualizacion.

3.4.1. Identificacion de las relaciones entre ingrediente-propiedad

Para garantizar que el analisis de similitudes se recopile informacién sobre los
ingredientes que han sido evaluados con ciertas caracteristicas de propiedad funcional,
utilizandose la técnica de aritmética vectorial en Word2vec. En este caso, se seleccionaran
palabras claves basadas en analogias de conjuntos de datos conocidos en los abstracts
mas recientes (Roy et al., ) (Yang et al., ) (Hernandez et al., ) (Bora et al.,

). Para esto son escogidos términos que aparecen cercanos a los abstracts, estos

son:

vectors = [["antimicrobial","gelatin/agar"],
["water_vapor","sodium_alginate"],
["thermoplastic","agar"],
["transparent","boehmite_alumina"],
["uv","alvarezii"],

["tensile_strength","agar/chitosan/halloysite"]]
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Figura 3.4: Top 100 predicciones de palabras de contexto a propiedades funcionales de

bioplasticos

En la figura 3.4, se aprecia que los grupos de 6 propiedades de bioplasticos estan
bien definidos, lo que indica una clara relacion entre los ingredientes y las propiedades
funcionales de los bioplasticos.

La eleccidon de los parametros en el modelo t-SNE se bas6 en varios factores
importantes. En primer lugar, se establecié una perplejidad de 15, lo que se considera un
valor adecuado para equilibrar la agrupacion y la dispersion de los puntos en el espacio
de dos dimensiones. Ademas, se establecié que la visualizacién se realizaria en dos
dimensiones, por lo que la cantidad de componentes se fij6 en 2.

Otro factor importante en la eleccién de los parametros fue el método de inicializa-
cion, que se configuré como PCA para reducir la complejidad del modelo y aumentar su
eficiencia. También puede ayudar a eliminar parte del ruido y la informacién redundante
en los datos de alta dimension.

En la imagen de la figura 3.5, se pueden observar varios grupos de ingredientes
en el cluster Antimicrobial, asi como otros que estan mas cercanos a las propiedades
Termoplasticas y Transparentes. Al analizar algunos ingredientes como los activos antimi-

crobianos, se encontraron ingredientes como SRIC (un film basado en carragenina de iota
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semirrefinada), triclosan, NLC (lipidos nanoestructurados), alginate roselle y cinnamon eo
(aceite de canela). Hay una excepcién para aceite esencial de Dracocephalum moldavica
(DEQO), ya que en los abstracts no mencionan especificamente la propiedad antimicrobiana,
sin embargo, estudios previos (A¢imovic et al., ) han demostrado su eficacia contra
varias cepas de bacterias y su actividad antioxidante y antimicrobiana. Por lo que el modelo
puede predecir su comportamiento a esta propiedad.

Aparecen también pequenos grupos de ingredientes que aparecen mas frecuen-
temente con la propiedad antimicrobial, como el Ti2 (di6xido de titanio), este tiene la
capacidad antifungica y se han realizado pruebas para evaluar sus propiedades antibacte-
rianas. A pesar de que la palabra alginate no parece estar relacionada con propiedades
antimicrobianas y transparentes, estudios han demostrado que este material adquiere
dichas propiedades cuando se combina con otros aditivos para formar nanocompuestos
(Mohamadinia et al., ). Al analizar la presencia de zeina prolamina en dos clusters
(transparent, thermoplastic), esta proteina esta relacionada con la caracterizaciéon de
propiedades transparentes en el conjunto de datos (Sanchez-Garcia ef al., ). Sin
embargo, el algoritmo también la relaciona con los termoplésticos, lo cual puede ser debido
a que, al incorporarse con otros biopolimeros, actia como un plastificante de refuerzo, lo
que justifica su clasificacién. No obstante, su asociacién como termoplastico no indica
necesariamente que posea buenas propiedades termoplasticas, sino que simplemente
estéa relacionada con ellas.

En la figura 3.6, se observan términos relacionados con la propiedad Thermoplastic,
tales como hydrocolloid matrices, gelling agents y reinforced compounds. Al analizar los
ingredientes, se encontré que los compuestos basados en agar y GA-k-carragenina
(una forma modificada de la carragenina) estan mas cercanos entre si. Ademas, la
literatura (Adam et al., ) indica que GA-k-carragenina se ha utilizado como agente
gelificante en la produccion de capsulas duras de HPMC, lo que demuestra una asociacion
con materiales termoplasticos. Sin embargo, /agar-based puede estar asociado con
starch/agar-based, cellulose/agar-based y gelatin/agar-based. Los compuestos basados
en starch/agar-based, cellulose/agar-based son polisacaridos naturales que se utilizan a
menudo como materiales de carga o espesantes en productos farmacéuticos, cosméticos
y alimentarios (Roy & Rhim, ). Por otro lado, gelatin/agar-based es un compuesto

gue contiene gelatina, un polimero termoplastico cominmente utilizado en la fabricacién
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Figura 3.5: Regién correspondiente a elementos A

de cépsulas blandas (Kim et al., ). Es importante destacar que estos compuestos
no son termoplasticos, sino que son termoestables, lo cual es probable que el modelo
asocia la estabilidad térmica con la propiedad clasificada. Ademas se encuentran palabras
como multifunctional composite, reinforced, highly suitable, estas palabras describen un
material compuesto altamente especializado y adecuado para una determinada aplicacion
o proposito debido al fortalecimiento de materiales.

En el corpus de abstracts, se ha encontrado que la utilizacién de otros ingredientes
como la k-carragenina 'y Prunus maackii presentes en la figura, pueden mejorar la fun-
cionalidad de los films termoplasticos, haciéndolos mas flexibles y resistentes (Sun et al.,

). Por lo tanto, es correcto asociar estos ingredientes como parte de los componentes
que contribuyen a la propiedad termoplastica de los biocompuestos duros.

Al analizar la region de Filtro UV , Se encuentran palabras claves relacionadas
con la propiedad, como absorptivity, stadistical_significance, uv/visible, trabsmittance
y orange-brown. En la figura observada, se pueden ver varios ingredientes que han
demostrado poseer la propiedad de barrera contra la luz ultravioleta, como los films de
k-carragenina, que mejoraron significativamente su capacidad al incorporar PFE o PPE,
tal como se indica en (Xiao et al., ). Los términos PFE o PPE y carragenina se

encuentran cercanos en el agrupamiento, junto con palabras como relating, benchmark y
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Figura 3.6: Regién correspondiente a elementos B

Sin embargo, también aparecen otros ingredientes como el seaweed-neem (hojas
de neem en la matriz del biopolimero de algas), que si bien no menciona directamente la
propiedad de filtro UV, se asocia en esta categoria debido a la presencia de experimentos
con radiacién, segun se indica en Uthaya Kumar et al. ( ). Lo mismo ocurre con los
términos CMC/chitosan, alginato/glicerol y CMC/sodio, que aparecen cercanos entre siy
han sido caracterizados por su transmitancia de luz, transparencia (transmision de luz UV
y visible) y absorcién UV.

Aungue se han obtenido buenos resultados, también se encontraron valores rela-
cionados con el vector vec(“alvarezii”’), como las nanoparticulas de lignina (Inps), que no
estan directamente relacionados con la propiedad de filtro UV, como se senala en Rizal
etal ( ).

Finalmente, en la figura se destaca la aparicién de ingredientes como pec-
tin/agar, sa/gg (sodium alginate/ gum ghatti), saljpal_nanocomposite, cas (casein) y
chitin_nanofibers. En todos estos compuestos e ingredientes, algunos adheridos a otras
nanoparticulas, no se menciona directamente “Tensil Strength”, sin embargo, se hace
referencia a buenas propiedades fisicas, refuerzo del film o propiedades mecanicas sa-

tisfactorias (Akman et al., ) (Anter et al., ) (Saito et al., ) (Roy & Rhim,
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Figura 3.8: Regién correspondiente a elementos D

Analizando los resultados obtenidos mediante el andlisis de la similitud con suma

vectorial entre propiedades e ingredientes, se identifican patrones de clustering entre
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ingredientes y técnicas, lo que sugiere que existen ciertas tendencias en cuanto a las
propiedades que pueden tener los ingredientes. Ademas, se puede observar que algunos
ingredientes estan presentes en varios clusteres, lo que indica que podrian tener maltiples
propiedades funcionales. No obstante, es importante destacar que aun hay ruido en los
datos, lo que significa que el modelo no es capaz de distinguir palabras ambiguas.

De los resultados, es posible resaltar que existen palabras que aparecen en
distintas clasificaciones sin la presencia de la palabra “propiedad” en el corpus. Esto
podria indicar que el modelo Word2vec esta aprendiendo representaciones vectoriales
dependiendo del contexto, entregando ingredientes con mayor probabilidad de ocurrencia
debido a la literatura cientifica, mostrando ingredientes con tendencia a tener ciertas
propiedades. Esta capacidad para identificar y agrupar palabras relacionadas, incluso
sin una instruccion explicita, ofrece una valiosa herramienta para el analisis de grandes

cantidades de datos y la identificacion de patrones.

3.4.2. Identificacion de las relaciones entre ingrediente-aplicacion

Al igual que las similitudes entre ingrediente y propiedad, nuevamente se empleara
la técnica de aritmética vectorial. En este caso, se han elegido términos basados en
asociaciones entre aplicaciones mostrados en la literatura (Amariei et al., ) (Giordano

etal., ) (Bibi et al., ) (Mesgari et al., ), estos son:

vectors = [["food_packaging","agar/alginate/glycerol"],
["biodegradable_packaging","agar"],
["pharmaceutical_industry","sodium_alginate"],

["edible_coating","carrageenan"]]

En la figura se muestra una visualizacién mediante t-SNE de predicciones de
palabras para aplicaciones. En ella es posible observar que hay presencia de agrupamien-
tos, sin embargo también hay elementos que se encuentras en diferentes regiones.

Se observaron solapamientos en los datos de similitud por Word2vec, lo que
podria sugerir que existen algunas aplicaciones bioplasticas que comparten caracteristicas
similares.

Al revisar los datos de la figura , Se pueden observar que hay ingredientes

repetidos. En particular, al analizar el ingrediente cottonii (films de k-carragenina extrai-
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Figura 3.9: Top 100 predicciones de palabras de contexto de aplicaciones

das de Eucheuma cottonii) en la literatura cientifica, se puede comprobar que existen
relaciones entre este ingrediente y las aplicaciones de empaque y comestible. Ademas,
estudios recientes sugieren que la mezcla de este ingrediente podria ser una alternativa
de empaque activo degradable que reduce la necesidad de agregar antioxidantes directa-
mente a los productos alimenticios, o que hace relevante su cercania a la palabra make
antimicrobial (Fransiska et al., ) (Hamid et al., )

También, es posible observar la presencia de myrtle berries en dos clusteres. Al
revisar la literatura, se encontr6é que este ingrediente ha sido estudiado como sustituto de
embalaje sintético y como una nueva estrategia para mejorar la seguridad microbiana y la
vida util de los alimentos (Cheikh et al., ).

La fapioca se ha utilizado tanto como film bioindicador comestible como fuente de
almidén para mejorar las propiedades de uso de empaques debido a sus propiedades
plastificantes y gelificantes (Wardana & Widyaningsih, ) (de Lima Barizéo et al., ).
Por lo tanto, los tres ingredientes mencionados muestran una similitud de patrones en el
texto con diferentes clasificacion de aplicaciones.

En la figura , Se pueden observar las similitudes en el espacio vectorial de

palabras relacionadas “Edible coating”. Entre los ingredientes utilizados en este tipo de
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Figura 3.10: Regién correspondiente a elementos solapados A

recubrimiento destacan la spirulinay la tilapia, asi como las frutas strawberries, papaya
cubes y los groundnut kernels. Estos ingredientes han sido utilizados en diversos estudios
para evaluar la calidad y la vida util de los alimentos tratados con este tipo de recubrimiento,
utilizando polimeros como alginate/carrageenan, chitosan, alginate/gum arabic, agar y
starch carragenina (Tabassum & Khan, ) (Wang et al., )

Por otro lado, garlic es un ingrediente natural que cuenta con propiedades antibac-
terianas, lo que lo hace adecuado como agente antimicrobiano en diversas aplicaciones.
Varios estudios han demostrado su eficacia como agente antipatégeno, lo que resalta la im-
portancia de considerar su cercania en el espacio vectorial con la palabra anti-pathogenic
(Campa-Siqueiros et al., ) (Halimah et al., ). En general, la cercania en el espacio
vectorial de palabras relacionadas con ingredientes comestibles y polimeros utilizados
para el envasado de alimentos, sugiere que existe una relacién entre ellos.

Ademas, se ha encontrado la presencia de ingredientes abreviados como Carr/CusS,
que corresponden a la carragenina natural (Carr) y el sulfuro de cobre (CuS NP). Al
revisar la literatura (Li et al., ) muestra que los films de Carr/CuS presentan una
alta transparencia, propiedades mecanicas mejoradas, actividad microbiana y una mayor

estabilidad térmica en comparacion con un film de solo Carr. Aunque la combinacién de
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Figura 3.11: Region correspondiente a elementos B

palabras “food packaging” no aparece explicitamente en el texto, Word2vec ha identificado
patrones en la literatura que sugieren que este films puede ser un buen indicador para la
industria de empaquetado de alimentos.

Para el caso de la figura se ha encontrado una variedad de compuestos
biodegradables y aditivos que se utilizan en la produccion de envases de alimentos a base
de bioplasticos. Al ampliar el espectro de la dimensién, se han identificado compuestos
biodegradables como sps/spncc (almidon de palma de azucar/celulosa nanocristalina de
palma de azucar) y aditivos como tocopherol, sepiolita, nanoclay, xilitol, Prunin laurate,
satureja'y Khuzestanica.

Tocopherol es un antioxidante natural que mejora la resistencia a la oxidacién de
los bioplasticos (Al-Malaika, ), mientras que sepiolita y nanoclay se utilizan como
carga para mejorar la resistencia mecanica y reducir la fragilidad de los bioplasticos (Khan
et al., ). Xilitol y Prunin laurate actian como plastificantes (Chen et al., )y
saturejay Khuzestanica son agentes antimicrobianos utilizados en los bioplasticos (Sallak
etal., ).

La presencia de estos aditivos en Food packaging sugiere que son comunmen-
te utilizados en la produccién de envases de alimentos a base de bioplasticos y que

probablemente tienen caracteristicas o propiedades similares en la literatura.
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Figura 3.12: Region correspondiente a elementos C

Después de analizar la figura , € encontraron sin6nimos y técnicas relaciona-
das con “Biodegradable packaging” y “Pharmaceutical industry”, como por ejemplo, active
pharmaceutical, pharmaceutical capsules, new biodegradable y development sustainable.
Una técnica destacada es la Inactivacion Fotodinamica de Microorganismos (PDIM), esta
es una técnica de desinfeccién utilizada en ambos campos debido a que su combinacion
con recubrimientos es una alternativa para extender la vida util de alimentos como el
queso ricotta (Miazaki et al., 2022). Ademas, se encontraron ingredientes cercanos con
esas aplicaciones, como la papaya, la jaboticaba (Plinia cauliflora) y la banana, que se
identificaron frutas cercanas a palabras como low cost biodegradable y biodegradable
nature. La literatura cientifica sugiere que algunos de estos ingredientes tienen potencial

como aditivos naturales en los materiales de empaque (Avila et al., 2020).

3.4.3. Comparacion de resultados con diferencia de vectores

A continuacién, se compararan los resultados de similitudes asociados a aplicacio-
nes de ingredientes, por lo tanto se utilizaran suma de vectores de diferentes ingredientes
qgue han sido sefalados en la literatura mostrando una aplicacion prometedora (Y. Zhang
etal., 2022) (Islamiyah et al., 2022) (Liu et al., 2022) (Aziz & Salama, 2022). Cabe desta-

car que no se compararan los clusteres de propiedades, ya que no se han encontrado
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Figura 3.13: Region correspondiente a elementos D

asociaciones significativas debido a que la mayoria de los ingredientes son caracterizados
por multiples propiedades.

Los vectores a utilizar son:

vectors_2 = [["food_packaging","alginate/carrageenan"],
["biodegradable_packaging","carrageenan-based"],
["pharmaceutical_industry","ssps/cg/agnp"],

["edible_coating","sodium_alginate"]]

En particular, la figura A muestra solapamiento en los datos, a pesar de esto,
aun es posible agrupar ingredientes en la aplicacién correspondiente al cambiar el vector
de ingrediente. Por ejemplo, se observa que Edible coating tiene resultados similares a
spirulina, garlic, iota-carrageenany tapioca. Ademas, se destaca que algunas palabras ge-
néricas aparecen en distintos clustering, como elaborated tested y biodegradable nature.
Por lo tanto, las similitudes de palabras generadas por Word2vec pueden mantener la
estructura general del conjunto de datos y preservar las relaciones semanticas entre las
palabras en el espacio reducido de baja dimensién.

En la figura se puede observar el impacto de las similitudes de palabras en

el ajuste de la perplejidad en el algoritmo t-SNE. A pesar de cambiar las perplejidades,
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Figura 3.14: (A) Vectores de palabras asociados con seis aplicaciones comunes proyecta-

das en 2 dimensiones usando t-SNE, (B) regién correspondiente a edible coating.

se puede apreciar que la informacion no afecta significativamente el clustering de las

aplicaciones. Los clusters como Pharmaceutical industry tiene puntos cercanos en el

espacio a Food packaging y Edible coating con biodegradable packaging. Esto sugiere

que, aunque se cambie la perplejidad, los vectores se basan en una comprensién del

contexto y los patrones en los datos distintos, lo cual se evidencia que las relaciones

semanticas entre las palabras son relativamente consistentes con diferentes ajustes de

t-SNE.
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Figura 3.15: Visualizacion utilizando t-SNE con distintas perplejidades (perp). lzquierda
superior perp 15, izquierda inferior perp 50, derecha superior perp 30 y derecha inferior

perp 100
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Conclusiones

En este trabajo de tesis se estudiaron las principales caracteristicas de técnicas
de procesamiento de lenguaje natural y aprendizaje no supervisado capaces de aprender
texto humano sin una etiqueta previa, se mostraron como se representa el texto de gran
volumen mediante Word embeddings.

Al analizar las tendencias de ingredientes y propiedades, se observa que los datos
estan mayormente relacionados con polimeros naturales derivados de algas marinas,
y con aditivos naturales. En cuanto a las propiedades, se destaca que las propiedades
mecanicas son las mas mencionadas en la literatura, seguidas por las propiedades
antimicrobianas. Al analizar la tendencia histérica de los tres principales ficocoloides, se
observa que estos han generado un gran interés a partir de la década de los 2000, lo cual
muestra una popularidad relativamente reciente en estos tres polimeros.

Las palabras obtenidas relacionadas con la similitud coseno entre polimeros a
base de algas, destacan la capacidad de retencién de agua en los alginatos y la fabrica-
cion de hidrogeles en el caso del alginato de sodio. En el caso del agar, se encontraron
probabilidades menores en comparacion con los alginatos y carrageninas, pero se desta-
caron varios materiales naturales derivados mayormente de plantas para la fabricacién
de bioplasticos. En cuanto a la carragenina, las palabras mas similares tienen diferentes
estructuras y propiedades, pero se encontraron ingredientes comunmente utilizados en la
industria alimentaria como estabilizantes y emulsionantes.

El resultado del entrenamiento por Word2vec, resultaron vectores de dimensionali-
dad de 200, lo cual para una mejor visualizacion y aproximacién en el espacio vectorial de
las palabras predichas, se utilizé el algortimo de t-SNE, el cual al reducir el vocabulario
en dos dimensiones, es posible encontrar ciertos patrones y palabras significativas y

relevantes a propiedades funcionales que dan la caracteristica a un bioplastico. Dichos
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resultados fueron analizados de forma cualitativa basado en técnicas de analisis textual
utilizando el corpus de datos con abstracts.

Al realizar la visualizacién de datos, se observaron varias relaciones entre pro-
piedades conocidas y la literatura. Sin embargo, también se identificé que, aunque no
se mencionen directamente las palabras especificas de una propiedad, el modelo puede
asociar palabras genéricas a dicha propiedad, lo cual no siempre proporciona informacion
relevante. Por otro lado, el modelo logra captar varios conjuntos de ingredientes debido a la
estructura que poseen los abstracts, lo que representa una posible ventaja en comparaciéon
con el uso de un listado de materiales individuales

En cuanto a los ingredientes mas relevantes con vectores de aplicaciones, se
observé que gran parte de ellos mostré coherencia en su relacién con las aplicaciones
correspondientes. Esto podria ser debido a que la literatura cientifica presenta una vision
mas concreta acerca de como utilizar distintos films y formulaciones para aplicaciones
especificas. Sin embargo, también se detectaron varias presencias de geles como alginato,
agar y carragenina en diferentes contextos analizados, lo que resulté en la presencia de
varios tokens duplicados y ambigliedad en los resultados obtenidos.

Los resultados brindan una visién del progreso y avance en la investigacion de los
bioplasticos a base de algas, y cémo la tecnologia del procesamiento de lenguaje natural
y aprendizaje no supervisado pueden ayudar en la identificacién de patrones y relaciones
claves de la literatura cientifica. Destacando que cada cambio en el preprocesamiento y

en los vectores, pueden predecir distintas palabras con distintas relaciones.
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