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RESUMEN

Caracterizaciéon de alimentos combinando reglas de deci-
sién relacionales y lineales. Una aplicacién al aceite de oliva
virgen de Malaga.

Los componentes quimicos de un alimento cuantificados por
cromatografia gaseosa, pueden ser usados para construir reglas de
decision relacionales y lineales que, combinadas mediante algoritmos
matematicos, podrian permitir su caracterizacion.

Este trabajo describe los métodos aplicados para disefar y
evaluar las reglas, que constituyen la base de conocimientos de un
sistema experto deductivo, y el procedimiento usado para determinar
la similitud entre una muestra desconocida y el alimento que definen
las reglas.

Para explicar y desarrollar la metodologia se estudia la carac-
terizaciéon del aceite de oliva virgen de la provincia de Malaga.
Cincuenta y cuatro pardmetros quimicos pertenecientes a cinco series,
acidos grasos, metil-esteroles, esteroles, alcoholes alifaticos y triter-
pénicos e hidrocarburos alifaticos y terpénicos, mas un grupo cons-
tituido por el fitol, el eritrodiol y un hidroxi-aldehido triterpénico, se
identificaron y midieron en 172 muestras de Andalucfa. Los croma-
togramas recuperados por ordenador permitieron construir 17 reglas
entre relacionales y lineales. Las reglas relacionales (10) muestran
mediante expresiones linglisticas —mayor, menor, igual, etc.~ las in-
terrelaciones existentes entre uno 0 mas componentes quimicos de
la misma o diferente serie. Las reglas lineales (7), una por cada una
de las series indicadas mas una usando simultaneamente todos los
compuestos, se obtuvieron mediante la utilizaciéon de programas
estadisticos discriminantes. Finalmente, para verificar el proceso

descrito se usaron veintiseis muestras, de diferentes zonas, provin- -

cias o palises.

PALABRAS-CLAVE: Aceite de oliva virgen - Alimento (carac-
terizacién) — Mélaga — Regla de decisién lineal — Regla de decisién
relacional.

SUMMARY

Characterization of foods merging relational and lineal de-
cision rules. An application to virgin olive oil of Malaga.

The chemical compounds of a food, quantified by GC, can be
used to build relational and lineal decision rules, which merged by
mathematical algorithms, could allow its characterization.

The paper describes the methods applied to design and eva-
luate those rules, which are kept in the knowledge base of a deduc-
tive expert system, and the procedure applied to know the similarity
between an unidentified sample and the food defined by the rules.

The characterization of virgin olive oil of Malaga province has
been used to explain the methodology. Thus, 54 chemical compounds
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belonging to five different series, fatty acids, methylsterols, sterols,
aliphatic and triterpernic alcohols, and aliphatic and terpenic hydro-
carbons, besides a group composed by a hydroxi-aldehid-triterpenic,
phytol, and erytrodiol, were identified and quantified in each of the
172 samples collected over Andalusia. Their chromatograms, wich
were redrawn by computers, allowed to build seventeen rules among
lineal and relational ones. These relational rules (10) show linguistic
interrelations, such less, great, equal, etc., among two or more chemical
compounds of the same or different series. On the other hand, statistical
programs of discriminant analysis allowed to get the lineal rules (7)
whose coefficients were taken from each one of the series, plus a
rule where they were reached in the whole set of chemical com-
pounds.

Finally, wenty-six samples collected in different zones, provin-
ces or countries, or in the same area but from different crops, were
used to measure the performance of the methodology.

KEY-WORDS: Food (characterization) - Lineal decision rule -

. Malaga - Relational decision rule - Virgin olive oil.

1. INTRODUCCION

En trabajos previos se ha descrito la ventaja y los
inconvenientes de la caracterizacién de los alimentos
mediante los sistemas expertos, frente a los métodos
quimiométricos (1) (2).

Recientemente, se han venido aplicando sistemas
expertos inductivos (3) en la identificacién de aceites
(4) u otros alimentos (5). Se trata de sistemas
desarrollados a partir de una estructura arborescente
(6) que utilizan una técnica de subdivisiones sucesi-
vas de los valores de una variable para intentar la
mejor separacién entre dos y sélo dos posibles grupos.
Es un método aceptable si los grupos son muy dis-
pares, pero posiblemente no muy recomendable si
éstos son algo similares o existen mas de dos posibles
conjuntos. Por otra parte, la dependencia directa del
método con los datos que se analizan podria dismi-
nuir las posibilidades finales de los resultados, si éstos
varian sustancialmente con los afos. En cualquier
caso, se trata de sistemas de los que existen un gran
niumero de alternativas (6), que son faciles de usar,
transportables y Gtiles en analisis discriminante de
productos dispares que tienen pocas variaciones con
el tiempo.
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Sin embargo, los autores optaron, desde el prin-
cipio, por un sistema deductivo (1) que permite tra-
bajar con mas de dos conjuntos simultdneamente, sin
més limite que la velocidad de la respuesta del sistema,
y con una mayor precisiéon en sus resultados. Sin
embargo, su base de conocimientos sélo es aplicable
en el area para la que fue disefado, en nuestro caso
aceite de oliva virgen.

En el trabajo, se analiza la forma de construir la
base de conocimientos del sistema experto, constitui-
da por reglas de decisiéon. Las reglas que se analizan
son de dos tipos, lineales, obtenidas a través de
procedimientos estadisticos, en este caso SLDA, y
relacionales, logradas a partir de la comparacién entre
patrones.

Esta estructura permite una cierta independencia
de los resultados con la posible variabilidad de los
datos, ya que se poseen reglas que describen rela-
ciones légicas entre parametros quimicos (reglas
relacionales), poco dependientes de sus variaciones,
y no se descarta la informacién obtenida con las reglas
lineales, que son ecuaciones mateméticas que tienen
una fuerte dependencia respecto a los datos usados
para construirlas (7).

Por otra parte, los algoritmos de la teoria de la
evidencia permiten combinar los resultados obtenidos
con cada una de las reglas lineales o relacionales, de
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forma independiente o combinando los resultados
finales de ambas.

Para describir el tipo de disefio y el modo de
operacion del procedimiento, se analizan los resulta-
dos obtenidos al caracterizar los aceites de oliva virgen
de variedad hojiblanco de Malaga, que constituyen,
aproximadamente, la mitad de la produccién total de
aceite de esta variedad, segunda de Espafa. En la
bibliografia consultada no se describe ningin proce-
dimiento o metodologia que permita caracterizar el
aceite de esta provincia.

Para el dasarrollo del trabajo, se han analizado
172 muestras de aceite de oliva virgen. En cada una
de ellas, se han identificado y cuantificado 54 para-
metros quimicos, pertenecientes a cinco series de
compuestos, acidos grasos, metilesteroles, esteroles,
alcoholes e hidrocarburos, mas un grupo constituido
por un hidroxi-aldehido-triterpénico, el fitol y el eritro-
diol. Con la informacién de paradmetros quimicos,
agrupados por series de compuestos, se construye-
ron los cromatogramas patrones de esta provincia, y
del resto de las muestras andaluzas. La comparacién
entre los patrones permitié obtener las reglas relacio- .
nales, mientras que las lineales fueron logradas a
través del andlisis discriminante (8). El trabajo des-
cribe esas reglas matematicas lineales y relacionales,
que han permitido clasificar e identificar esos aceites
durante tres cosechas diferentes.
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El conjunto de ambas reglas fue verificado con 26
muestras de diversas variedades, provincias y paises.
Se analizan los resultados del proceso de verificacion
tanto con muestras cuantificadas en iguales condicio-
nes que las usadas con los patrones, como de algu-
nas que fueron cuantificadas con columnas diferentes
e incluso no usan todas las reglas almacenadas en
la base de conocimientos.

2. MATERIALES Y METODOS
2.1. Quimicos

En la figura 1, se describen, sobre un cromato-
grama recuperado informaticamente, los nombres de
los parametros quimicos que se han usado en el
desarrollo del trabajo. Estos pertenecen a los acidos
grasos, alcoholes alifaticos y triterpénicos, esteroles,
metil-esteroles, hidrocarburos alifaticos y terpénicos,
el fitol, eritrodiol y un hidroxi-aldehido-triterpénico.

La metodologia y el instrumental quimico para
cuantificar los compuestos quimicos se describe en
(9) (10).

2.2. Datos

La base de datos del sistema esta constituida por
ciento setenta y dos muestras de Andalucia, de las
cuales ocho, pertenecientes a la provincia de Malaga,
representan completamente el universo a caracteri-
zar. Con la informacién de esas muestras, se han
construido las reglas matematicas que caracterizan
sus aceites.

Para verificar el sistema, se han analizado 18
muestras de las provincias de Malaga, Céaceres,
Castellén, Coérdoba, Jaén, Lérida, Teruel y Toledo, y
8 de la Liguria, Basilicata y Toscana de ltalia, de
cosechas que no coinciden con aquella con la que se
construyeron las reglas. Algunas de ellas se han
verificado con todos los parametros quimicos, mien-
tras que otras sélo lo han sido con una parte.

2.3. Software

Se ha utilizado la libreria estadistica BMDP (11)
para los estudios previos y la construccién de reglas
lineales.

La base de datos relacional DBIlI-Plus (12) para
almacenar la informacién de los cromatégrafos y
detectar posibles errores. AUTOCAD, para dibujar los
cromatogramas informaticos que aparecen en el trabajo
(13). SEXIA (1), el sistema experto que usa las reglas
construidas y que opera en Franzlisp sobre el siste-
ma operativo Ultrix32.
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2.4. Hardware

Se han utilizado dos ordenadores, con procesa-
dores 80286 y 80386, para introducir los datos de los
cromatografos en la base de datos relacional y para
construir y correr los programas en BMDP, DBIll+ y
AUTOCAD, y un ordenador Digital mVAX II, en el que
funciona el sistema experto SEXIA.

3. RESULTADOS Y DISCUSION
3.1. Andlisis informatico de los cromatogramas

Los grupos de compuestos, cuantificados para el
desarrollo del trabajo, han sido obtenidos en diferen-
tes cromatégrafos y algunos de ellos, como los n-
Alcanoles y el Fitol, se han obtenido mediante la
reparticion del rascado de la placa en dos fases, que
se analizan en dos cromatégrafos diferentes (9). Esto
implica la imposibilidad real de poder observar el
cromatograma representativo de cada muestra, con lo
que se imposibilita la aplicacién de los métodos de
reconocimiento de patrones, que son unos de los mas
utilizados en Quimica.

Como paso previo para poder tener patrones que
representen a las variedades, zonas, etc., se constru-
y6, por ordenador, la forma bésica del cromatograma
de cada muestra analizada, aunque sélo de los 54
pardmetros quimicos que se analizan.

En la figura 1 se representa uno de esos croma-
togramas. Cada pico de ese cromatograma compute-
rizado representa el valor de un parametro quimico,
multiplicado por un coeficiente. La utilizacién de
coeficientes permite observar simultaneamente todos
los compuestos quimicos analizados, ya que la
cuantificacién se ha realizado en mg/100g de aceite
(10) y existe una gran diferencia cuantitativa entre
algunos compuestos, por ejemplo, entre hidrocarbu-
ros y acidos grasos. Por otra parte, en el cromatogra-
ma no se representan los tiempos de retenciéon —el
espacio entre picos es siempre igual- para poder tener
una visién mas concentrada del gréfico.

Con este tipo de cromatogramas computerizados,
que podrian ser considerados como “la huella digital
del aceite”, se han construido los cromatogramas
medios de los aceites de la agrupacién hojiblanco de
Malaga (en adelante hojiMalaga) y de aquellos ana-
lizados que no pertenecen a esa agrupacién (en
adelante, No-hojiMalaga). Cada uno de esos croma-
togramas computerizados medios —en adelante patro-
nes— han sido obtenidos con los valores medios de
cada uno de los compuestos quimicos. La represen-
tacién espacial de estos dos cromatogramas, agrupa-
dos por series de compuestos, aparece en la figura
2 aunque No-hojiMalaga esta dividida en las provin-
cias de las que provienen las muestras. Esta repre-
sentacién grafica permite detectar las caracteristicas
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mas notables del tipo de aceite que se estudia. Por
otra parte, un simple andlisis visual de esos patrones,
en relacién con el histograma de una muestra des-
conocida, dard una primera informacién del grupo con
el que posee mayor semejanza.

3.2. Reglas de decision relacional

Con la informacién inicial que suministran los
patrones es posible deducir reglas relacionales. Se
consideran como reglas relacionales aquellas que,
mediante expresiones lingliisticas, ponen de manifies-
to relaciones entre los valores de los diferentes
compuestos quimicos de uno o varios de los patro-
nes, que, generalmente, no se verifican en otros
patrones, de los que se quieren distinguir. Las expre-
siones linglisticas de esos operadores relacionales
pueden ser mayor, menor, mucho mayor, casi igual,
etc..

En este trabajo, las reglas relacionales estan
circunscritas a los términos y operadores: mayor (>),
menor (<) y mucho menor (<<) 0 mucho mayor (>>),
pudiéndose deducir otras mediante los algoritmos
descritos en (14). En la figura 1, por ejemplo, se puede
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Figura 2
Series de compuestos de provincias.
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observar que el pico del Butirospermol es mayor que
el correspondiente al Hexacosanol. Esta misma rela-
cién también se observa en el patrén de hojiMalaga
—figura 2—, a la vez que no se verifica en los otros
patrones provinciales. Consiguientemente, la relacién
matematica se puede expresar como la siguiente regla
relacional:

‘Si el Butirospermol es mayor que el Hexacosanol
la muestra es de hojiMalaga’

Sin embargo, esta regla no tiene ningln signifi-
cado si no es cuantificable con un valor, que indique
con qué probabilidad o posibilidad se asegura que es
correcta. Aln a pesar de que en la tabla | se puede
observar que sélo los aceites de Malaga y Sevilla
tienen, de promedio, el valor del butirospermol mayor
que hexacosanol.

Tabla |
Valores medios del Obtusifoliol y el Hexacosanol
cuantificados con columnas capilares y agrupados
por provincias y cosechas.

Provincia cosecha muestras valor medio valor medio
Hexacosanol Butirospermol

Malaga 1988 8 5.465 6.072
Sevilla 1988 8 3.551 3.970
Jaén 1988 97 10.881 5.216
Cérdoba 1988 59 7.804 4.074
Toscana 1989 9 6.949 . 3.366
Basilicata 1989 26 5.675 4.034
Liguria 1989 2 4.846 3.737
Liguria 1988 6 4.989 4.539
Huelva 1989 17 5.578 3.626
Castellon 1989 22 8.282 3.823
Toledo 1989 19 5.060 2.961
Badajoz 1989 12 6.606 3.445
Teruel 1989 14 4.837 3.841
Caceres 1989 7 9.290 3.358
Jaén 1989 55 8.866 3.389
Sevilla 1989 3 5.219 7.749
Malaga 1989 5 6.756 7.616

En estadistica, las probabilidades asociadas con
cada regla son obtenidas de las probabilidades
condicionales y no-condicionales. La probabilidad no-
condicional o 'a priori' se escribe, por ejemplo, como

P (copaeno-alto) (3.1)

-que se puede interpretar como “La probabilidad de

que la muestra tenga el copaeno alto”, sin conside-
rar ninguna otra caracteristica. Su probabilidad se cal-
cula mediante el cociente entre los elementos del
universo que cumplen esa caracteristica (copaeno-alto)
respecto a todo el universo estudiado (aceite de
Andalucia),

P (copaeno-alto) =|copaeno-alto] / |universo| (3.2)
donde, |A| son los elementos del conjunto A.

Cuando esa regla se combina con otra que debe
cumplirse condicionada a la primera, se denomina
probabilidad condicional o ‘a posteriori’ y se escribe,
por ejemplo

P (copaeno-alto | hojiMalaga) (3.3.)
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Tabla |
Esquemas de las probabilidades condicionales calculadas en el trabajo.

Probabilidades condicionales:

Tipo Expresion:

1 P(E|H): SI se verifica H ENTONCES se verifica E
2 P(H|E): SI se verifica E ENTONCES se verifica.H
3 P(E|.not.H): SI se no verifica H ENTONCES se verifica E
4 P(H|.not.E): SI se no verifica E ENTONCES se verifica H
Leyenda:
H: Hipdtesis a verificar
H1 el aceite es de la variedad hojiblanco
H2 el aceite es de hojiMdlaga

E: eventos o caracteristicas que deben cumplirse :
Eventos: relaciones linguisticas entre compuestos quimicos

que se puede interpretar como “La probabilidad de
que el copaeno sea alto cuando la muestra es de
hojiMalaga” y se calcula, mediante operaciones entre
conjuntos,

P (E|H) = P(copaeno-alto | hojiMalaga) =
|hojiMalaga copaeno-alto| / |hojiMalaga| (3.4)

La regla anterior se puede expresar, de forma mas
genérica, como, ‘Sl H, ENTONCES E’. La segunda
parte se denomina evento, que en nuestro caso puede
estar constituido por una o varias caracteristicas del
aceite de oliva, y a la primera se le llama hipotesis.

En este trabajo, se han calculado dos probabili-
dades ‘a priori’, las probabilidades de cada hipétesis
y de cada evento. La primera a través de la informa-
cién sobre las producciones; por ejemplo, la proba-
bilidad de la 'Variedad hojiblanco’ (hipdtesis H1, Tabla
Il) ha sido calculada dividiendo la produccién media
de la variedad hojiblanco por la produccién total del
universo estudiado, aceite de Andalucia. Se trata, pues,
de una posibilidad sujeta a variaciones, en funcién del
universo analizado. También puede considerarse como
la probabilidad con que acertariamos que una muestra
desconocida es de variedad hojiblanco, sin necesidad
de hacer ningGn andlisis. El valor de esta probabilidad
‘a priori’ disminuye en la misma medida en que aumente
el universo a estudiar. Por ejemplo, la probabilidad de
H1 para el universo de Andalucia es mayor que la de
H1 para el universo de Espaia.

La segunda probabilidad se calculé dividiendo el
numero de muestras que verifica el evento por el total
del universo. Esta probabilidad también debe actua-
lizarse al cambiar el universo analizado y al final de
un proceso de identificacion de muestras desconoci-
das, que es un proceso de autoaprendizaje sélo posible
con sistemas expertos. Se trata, como en el caso

anterior, de la probabilidad con que acertariamos las

caracteristicas de uno o algunos de los parametros
quimicos de una muestra, sin necesidad de hacer
ningun andlisis quimico. En este caso, si el universo
aumenta o disminuye, respecto del inicial, no se puede
‘a priori’ deducir en qué forma afectara a la probabi-
lidad asociada con el evento.
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En relaciéon con las probabilidades condicionales,
éstas pueden ser de dos tipos:

— Sl ocurre un evento (compuesto por una carac-
teristica o un grupo de ellas) ENTONCES se
verifica una hipétesis, o

— S| se supone una hipétesis ENTONCES se
verifica un evento.

En términos de este trabajo podrian expresarse,
por ejemplo, como:

P(E | H) = P (copaeno-alto | hojiMalaga) =

Sl la muestra es de hojiMalaga ENTONCES el co-
paeno es alto. (3.5)

P(H | E) = P(hojiMalaga | copaeno-alto) =

Sl el copaeno es alto ENTONCES la muestra es
de hojiMalaga. (3.6)

la primera probabilidad condicional puede ser obteni-
da siguiendo el proceso indicado anteriormente, mas
no asi la segunda que se calcula aplicando el Teo-
rema de Bayes:

P(H | E) = P(H)P(E | H) / P(E) (3.7)

donde las probabilidades ‘a priori’ y ‘a posteriori’ se
calculan como se ha indicado anteriormente. Por tanto,
esta probabilidad condicional es funcién del universo
analizado, que en el caso que analiza este trabajo es
el aceite de Andalucia.

Para construir las reglas relacionales, se ha uti-
lizado la estructura de las reglas del tipo IF-THEN o
Causa-Efecto, indicadas en (3.5) y (3.6), con las dos
hipétesis que. analiza el trabajo, ‘el aceite es de ho-
jiMalaga’ y ‘el aceite es de variedad hojiblanco’, Tabla
Il. De cada hipdtesis se pueden deducir ocho posibles
reglas, que se corresponden con las posibles combi-
naciones de hipdtesis y eventos. Sin embargo, es facil
deducir que, al tratarse de la teoria de la probabilidad
las ocho combinaciones se reducen a cuatro, siendo
las otras cuatro sus complementos a la certeza.

Por otra parte, la Tabla Ill muestra los eventos
mas importantes encontrados al analizar los patrones
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mostrados en la figura 2. Estos eventos, o sus rela-
ciones lingiisticas entre compuestos quimicos, no
constituyen la totalidad de las que se pueden cons-
truir, aunque posiblemente si sean los que posean
mayor nivel de probabilidad de entre los posibles. En
cualquier caso, el sistema almacena toda la informa-
cién de los cromatogramas para usarlos en la iden-
tificaciéon de reglas con nuevas categorias de varie-
dades, comarcas o naciones. Esa informacién es
almacenada en forma matricial para acelerar la
construccién de nuevas reglas. La Tabla IV describe,
en cada linea, la probabilidad condicional de cada tipo
de regla para cada una de las hipétesis y sus even-
tos.

Tabla il
Tipos de eventos, relacionados con el trabajo, que
se consideran mas discriminantes.

Eventos Descripcién del evento

El Palmitoleico << 1l0*Margaroleico .and.
Palmitoleico < 10*Margarico

E2 Eritrodiol > Docosanol

E3 . Cicloeucalenol > Citrostadienol

E4 Trideceno < Copaeno .and.
Octacosanol > Tricosano

E5 Trideceno < Copaeno .and.
Valenceno > Hexacosano

E6 (Palmitoleico < Linolénico .and.
Margarico > Trideceno) .or.
(1.5*Hexacosano < Muuroleno .and.
Muuroleno > 1.5*Tricosano)

E7 Copaeno >> Pentacosano

E8 Cicloeucaleno > Delta_5-Avenasterol

E9 Margaroleico > Tricosano .and.

Obtusifoliol > Octacosanol .and.
Fitol > Hexacosanol

E10 Fitol > Campesterol .and.
Butirospermol > Hexacosanol .and.
Obtusifoliol > Octacosanol .and.
Fitol > Hexacosanol

Tabla |V

Probabilidad, truncada a numeros enteros, con
cada una de las reglas relacionales construidas.

Tipo Eventos Probabilidad Hipdtesis
reglas Hl H2
1 2 3 4 1 2 3 4

1,2,3,4 El 48 86 1 1 75 43 5 0
1,2,3,4 E2 80 42 19 4 99 17 24 O
1,2,3,4 E3 24 25 12 13 63 21 12 2
1,2,3,4 E4 52 99 0 8 38 23 4 3
1,2,3,4 ES5 56 99 0 7 75 43 5 1
1,2,3,4 E6 24 99 0 5 75 99 /] 1
1,2,3,4 E7 52 99 0 8 75 46 4 1
1,2,3,4 E8 20° 25 10 13 50 20 10 3
1,2,3,4 E9 48 99 ] 8 63 42 4 2
1,2,3,4 E10 40 83 1 9 50 33 5 3
Nombre Significado de la hipétesis
hipétesis !

H1 el aceite es de la variedad hojiblanco

H2 el aceite es de hojiMalaga

Asi, el tipo 1 (Tablas II, IV) muestra la condicién
necesaria pero no suficiente que debe cumplir una
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hipétesis. Por ejemplo, si la hipétesis fuese ‘hojiMa-
laga’ y el evento ‘Eritrodiol >Docosanol’ y aunque la
probabilidad fuese del 100%, pueden existir muestras
que cumplan el evento pero que no verifiquen la
hipétesis. Sin embargo, siempre que la muestra sea
hojiMélaga se verificaréd el evento. Se observa que el
tipo 1 es menos restrictivo para la hipétesis H1 que
para la hipétesis H2. Esto es debido a que el grupo
de la hojiMalaga estd asociado con un area no dis-
persa de esa provincia y donde la existencia de otras
variedades distintas del hojiblanco es menor del 5%.
Ese tipo de regla muestra la homogeneidad de Ila
variedad. El proceso se invierte al analizar el tipo 2
(Tablas I, 1V), debido a que el conjunto de muestras
que verifica la hipétesis H2 es un subconjunto de los
elementos de la hipétesis H1. Existiendo muestras de
cooperativas préximas a hojiMalaga que poseen
similares caracteristicas quimicas, debido a la artifi-
ciosidad de los limites provinciales en relaciéon con el
aceite de oliva. Por ejemplo, algunas muestras de las
provincias de Cérdoba, Penibética, y Sevilla, Agrupa-
cion OleoEstepa.

Sin embargo, la informacién sobre la variedad
hojiblanco es una consecuencia de las reglas sobre
hojiMélaga, al ser ésta un subconjunto de la anterior.
Por tanto, no tienen esas reglas por qué coincidir con
las obtenidas exclusivamente para caracterizar esa
variedad, que no se analizan en este trabajo. Por tanto,
ni las probabilidades de la Tabla IV ni las reglas de
la Tabla Hll han sido creadas por SEXIA para iden-
tificar si una muestra desconocida pertenece a la
variedad hojiblanco, Unicamente para mostrar la inter-
dependencia entre una variedad y su subconjunto.

El tipo 3 muestra el caso de que no verificando-
se la hipétesis si se verifique el evento. Este tipo no
es el complementario del tipo 1, por lo que ambos no
suman 100; el complemento del tipo 1 es

‘IF H THEN .NOT. A’ (3.8)
y el del tipo 3
‘IF .NOT. H THEN NOT. A’ (3.9)

Un razonamiento similar se puede expresar sobre
los tipos cuarto y segundo.

La informacién suministrada por los diferentes
eventos para cualquiera de los tipos de la Tabla I,
permite conocer dos parametros que dan informacién
sobre la importancia del evento, su nivel de suficien-
cia (LS) y el de necesidad (LN). Asi, para las reglas
“Sl E, entonces H” (tipo 2, tabla II), el primer para-
metro es formulado como:

LS=P (H | E) / P (No-H | E) (3.10)
mientras que el segundo lo es como:
LN=P (H | No_E) / P (No_H | No _E) (3.11)
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La consideraciéon de suficiencia, en el parametro
LS, se explica dado que un elevado valor de este
parametro implica que la existencia del evento incre-
menta la probabilidad de verificar la hipotesis. Mien-
tras que un valor pequefio de LN significa que la no
existencia del evento disminuye la probabilidad de
verificar la hipétesis.

El mayor nivel de suficiencia de acuerdo con estos
parametros —Tabla V-, aparece en las reglas que
utilizan los hidrocarburos (Eventos E6, E7), en con-
sonancia con la importancia de esta serie de com-
puestos en la caracterizacién de hojiMéalaga. Tan sdlo
el evento E1, que no usa compuestos de esa serie,
aparece entre los de mayor LS. Por el contrario y
lbgicamente, el grado mas alto de necesidad, valor de
LN mas bajo, pertenece a una regla que no aplica los
hidrocarburos (Evento E2). Se deduce, pues, que la
utilizacién de los hidrocarburos incrementa en gran
manera la probabilidad de verificar la hipétesis H2,
pero que las reglas que combinan los &cidos grasos
y los hidrocarburos poseen el mas alto nivel de
suficiencia, pudiéndose deducir que esta Ultima serie,
por si sola, no podria caracterizar a hojiMalaga.

Sin embargo, atendiendo a consideraciones
generales, la probabilidad asociada con los tipos
primero y tercero no variaria si se conociera comple-
tamente el universo descrito por la hipétesis. Sin
embargo, las probabilidades asociadas con los tipos
segundo y cuarto podrian cambiar, aln conociéndose
completamente el universo descrito por la hipdtesis
(p.e., aceite de hojiMalaga), incrementarse el
universo conocido (p.e., aceite de Espana) con otras
muestras que pueden estar o no incluidas dentro, del
ambito de la hipotesis (p.e., aceites de Lérida).

Grasas y Aceites

Evento LS LN
El 15.0 0.26
E2 4.1 0.01
E3 5.4 0.42
E4 8.7 0.65
ES 15.0 0.26
E6 >750 0.25
E7 17.4 0.26
E8 5.0 0.56
E9 14.5 0.39
E10 10.4 0.53
Tabla V

Grado de Suficiencia y de Necesidad asociado con
cada evento para una regla del tipo 2, “Sl E, EN-
TONCES H2”

3.3. Reglas de decision lineales.

Independientemente de esas reglas relacionales,
los programas estadisticos permiten construir ecua-
ciones matemadticas de primer orden a partir de los
datos de los cromatogramas. Un analisis discriminan-
te por pasos ha sido el procedimiento utilizado para
obtener este tipo de reglas de decisién (15). Las reglas
estan basadas en ecuaciones lineales cuyo limite
maximo de probabilidad ha sido obtenido mediante el
método de verificacion de Jackknife. Las variables
quimicas seleccionadas en cada analisis discriminan-
te han sido acotadas a aquellas que poseen un F-to-
Enter mayor de 5.58, y el nimero total de éstas es
inferior al propuesto en (16), con el fin de evitar que
las soluciones que se presentan se deban a la casua-
lidad.

En la Tabla IV se describen las ecuaciones que
constituyen las reglas de decisién lineales que, de

Tabla VI
Ecuaciones matematicas para clasificar las muestras de hojiMalaga.

-0.38*Hexacosanol+1l.0l1*Octacosanol+2.58*Taraxerol-1.36

Evento Descripcién del evento
El -1.05%Palmitico+0.62*Linoleico+6.73
E2
E3

51.12*Copaeno-64.39*Muuroleno-1.94

E4 -0.76*Campesterol+0.51*Delta5-Avenasterol-0.74
E5 3.20*Aldehido_Oleandlico-2.26
E6 -1.93*Escualeno+0.13*Cicloeucalenol+47.6*Copaeno
-60.6*Muuroleno-1.9
E7 0.37*Cicloeucalenol -1.99
Tabla VII
Probabilidad asociada con cada una de las reglas lineales.
Probabilidad Limites Histogramas
Tipo Evento hoji No_hoji hojiMalaga No_hojiMalaga
Malaga Malaga min med max min med max
1 El 99.0 94.5 (1.7 3.2 5.6) (-5.0 -0.2 3.2)
1 E2 87.5 86.6 ( 1.0 2.1 3.2) (-2.4 -0.1 3.5)
1 E3 87.5 96.3 ( 2.2 4.8 8.6) (-1.5 -0.2 3.4)
1 E4 87.5 82.9 ( 0.7 1.9 2.7) (-2.0 -0.1 2.7)
1 E5 87.5 81.1 ( 0.7 1.4 2.2) (-2.3 -0.7 4.6)
1 E6 87.5 98.2 ( 2.6 5.6 7.8) (-2.0 =0.3 3.0)
1 E7 62.5 92.7 ( 0.2 2.6 6.1) (-1.6 =-0.1 3.9)
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acuerdo con el esquema de la Tabla ll, pertenecen
al tipo 1. Los coeficientes de las ecuaciones han sido
obtenidos usando, cada vez, sélo los compuestos de
cada una de las series analizadas y, en solo una
ocasién, simultdneamente todos los compuestos
quimicos. En la Tabla VIl aparecen los niveles maximos
de probabilidad y los limites maximos, medios vy
minimos de las distribuciones de los datos al aplicar
esas ecuaciones. No obstante, a pesar de describirse
siete reglas, Tabla VI, sélo las seis primeras seran
aplicadas en este trabajo, pues la séptima no tiene
una probabilidad predictiva suficiente y podria intro-
ducir errores (ruido de fondo).

Las probabilidades asociadas con las reglas linea-
les confirman que la serie de los hidrocarburos poseen
la mayor capacidad discriminatoria o de decisién sobre
si una muestra “no es” de hojiMalaga (96.3%, 98.2%)
que “si es” de hojiMalaga (87.5%). Tan sblo el grupo
de los 4cidos grasos posee un nivel superior de
probabilidad en hojiMalaga (99.0%), con los que
también se confirma la importancia de los &cidos grasos
en la caracterizaciéon de estos aceites. Respecto a las
ofras reglas, tan sélo una de las muestras de hojiMa-
laga no es clasificada en su grupo, se trata alterna-
tivamente de las muestras MANT06 —Fuente Piedra-
y MARCO03 —Cuevas de San Marcos— que se encuen-
tran en los limites de la provincia de Mélaga.

Por otra parte, y en relacién a las muestras de
otras zonas de Andalucia, aparecen como similares
a hojiMalaga aquellas que tiene una mayor proximi-
dad geogréfica y varietal, aceites de Sevilla (OleoEs-
tepa) o de la comarca Penibética de Cérdoba y, en
raras ocasiones de zonas mas distantes, como la Sierra
del Segura, y siempre con baja probabilidad de
pertenencia a hojiMéalaga.

Este grupo de reglas, del mismo modo que las
reglas relacionales, permiten al usuario decidir el
ndmero de parametros quimicos a cuantificar, que
puede oscilar entre una sola serie y la totalidad de
los compuestos indicados en la figura 1. La decisién
podria tomarse en virtud de la relacién costo/tiempo
del anélisis y el nivel maximo de probabilidad que,
inicialmente, tiene cada serie de compuestos.

Sin embargo, si se aplicase mas de una regla,
bien por que se cuantificase mas de una serie de
compuestos o porque una de las series permitiese
mas de una regla, las probabilidades tendrian que
poder combinarse para obtener la probabilidad final
de clasificacién. Esto implicaria la necesidad de poseer
algoritmos matematicos que pudiesen operar con las
probabilidades obtenidas, tanto por ecuaciones mate-
maticas lineales como relacionales.

3.4. Combinacion de reglas.

Cada regla relacional o lineal tiene capacidad para
identificar una muestra desconocida como pertenecien-
te a la categoria que se analiza de hojiMalaga. Sin
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embargo, el resultado de aplicar sélo una regla puede
no ser satisfactorio para los limites minimos de
probabilidad que un analista se haya fijado. Y, por
otra parte, la teoria de la posibilidad ofrece diferentes
tipos de algoritmos capaces de combinar los resulta-
dos obtenidos con las reglas de decisién.

En este trabajo se ha optado por la aplicacién de
uno de ellos perteneciente a la teoria de la eviden-
cia, en la misma forma en que se desarrollé en (1).
No obstante, la aplicacién de esta teoria a una dis-
criminacién entre dos grupos, so6lo puede conside-
rarse a titulo de ejemplo ilustrativo de sus posibilida-
des cuando se aplica sobre un nimero mayor de
grupos.

Cada regla, en esta teoria, tiene asociado un nivel
de credibilidad (MB) o incredibilidad (MD) que se
calcula considerando lo que aporta la regla sobre la
probabilidad ‘a priori’ de la hipdtesis,

[Max [P(H I E), P(H)] -P(H)] / [1-P (H) ], si P (H) =1

MB (H | E):% 1 si P(H) =1
(3.12)

(P(H) -Min [P(H 1 E), P(H)]] / [1-P(H) ], si P(H) =0

MD(HIE):% 1 siP(H) = 0
(3.13)

Los grados de MB y MD asociados con cada regla
se combinan mediante la T-norma S2, para determi-
nar la credibilidad o incredibilidad final asociada con
la hipdtesis. Se ha elegido la T-norma S2 por encon-
trarse su valoracién entre la optimista de SO y la pe-
simista de S3 (17). El algoritmo matematico de esta
T-norma, en términos de probabilidad, es

P(HIE1 U E2) = P(HIE1) + P(H|E2) — P (HIE1) *
P(H|E2) (3.14)

que expresado en términos de la teoria de la eviden-
cia es:

MB(HIE1 U E2) = MB(H|E1)+MB(H|E2) -MB(H|E1)

*MB(HIE2) (3.15)
MD(HIE1 U E2) = MD(H|E1)+MD(H|E2) -MD(H|E1)*
MD(H|E2) (3.16)

A partir de la credibilidad e incredibilidad se calcula
el factor de certeza asociado a la hipétesis

CF(H | E) = MB(H | E) -MD(H | E) (3.17)

con el que se valorardn las muestras desconocidas
para conocer la bondad de las reglas descritas en las
Tablas Il y VI.
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3.5. Verificaciéon de las reglas

Previamente al anélisis de los resultados de
verificacién de las reglas deben tenerse en cuenta
dos consideraciones. Las dos clases de reglas, rela-
cionales y lineales, siguen dos procesos diferentes en
el célculo de las valoraciones finales asociadas con
ellas. Las reglas relacionales sélo indican la proba-
bilidad con que una muestra puede verificar la hipé-
tesis de pertenencia a hojiMalaga. Por el contrario,
las reglas lineales muestran la probabilidad tanto de
pertenencia como de no pertenencia a la misma,
aunque solo del tipo 1, frente a las relacionales que
permiten obtener los cuatro tipos de la Tabla Il

Por otra parte, no todas las reglas propuestas en
la Tablas lll y VI han sido aplicadas a todas las
muestras con las que se verificara el sistema, tan sélo
una pequena parte de las muestras usadas para
verificar el sistema poseen informacién sobre las series

Grasas y Aceites

Para verificar la utilidad de las reglas de decisién
descritas se seleccionaron 26 muestras de diferentes
variedades, provincias y naciones.

En la Tabla VIl aparecen los resultados, tanto de
las muestras sobre las que fueron cuantificados los
54 parametros quimicos (grupo H), como de aquellas
en las que no fueron analizados los hidrocarburos
(grupo SH).

La primera columna corresponde al coeficiente de
certeza obtenido con las reglas lineales del tipo 2. En
el caso de las muestras del grupo H se han aplicado
todos los eventos de la Tabla VI, mientras que sélo
E1, E4 y E5 han sido aplicados a las muestras del
grupo SH.

El coeficiente de certeza, ec. (3.17), estd com-
prendido entre [+1,-1], el valor negativo corresponde
a la negacion absoluta de la hipétesis y el positivo a

Tabla VI
Coeficientes de certeza de las muestras de verificacién. Grupo: H=con hidrocarburos, SH=sin hidrocarburos.
cédigo Poblacidn Zona Cosecha CF CF Grupo
lineales relacionales
ITAL-1 Ventimiglia Liguria 1988 0.51 0.30 H
ITAL-7 Lorenzo Liguria 1988 0.34 0.00 H
C-H87 Cérdoba Cérdoba 1987 0.28 0.83 H
C-H88 Cérdoba Cérdoba 1988 0.67 0.90 H
CAl19-1 Puente Genil Cdérdoba 1988 0.44 0.39 H
CAl19-2 Puente Genil Cdérdoba 1988 0.39 0.00 H
MA-36 Antequera Malaga 1987 0.66 0.99 H
MA-46 Archidona Malaga 1987 0.79 0.99 . H
ITAL-11 Aliano Basilicata 1989 0.60 0.13 SH
ITAL-12 Stigliano Basilicata 1989 0.39 0.39 SH
ITAL-52 Pistoia Toscana 1989 0.41 0.00 SH
ITAL-53 Vinci Toscana 1989 0.09 0.00 SH
ITAL-54 Grosseto Toscana 1989 0.45 0.00 SH
ITAL-55 Arezzo Toscana 1989 0.41 0.28 SH
CC1l-4 Montanches Caceres 1989 0.34 0.00 SH
TE-5 Andorra Teruel 1989 0.45 0.00 SH
TO-6 Mora Toledo Toledo 1989 0.44 0.13 SH
CS-4-1 Segorbe Castellén 1989 0.56 0.43 SH
MARCO1 Archidona Malaga 1989 0.64 0.51 SH
MARCO3 V.Trabuco Malaga 1989 0.44 0.43 SH
MARCO4 C.S.Marcos Malaga 1989 0.52 0.59 SH
MANTO1 Antequera Malaga 1989 0.55 0.51 SH
MANTO6 Fuentepiedra Malaga 1989 0.44 0.51 SH
SESTO02 Herrera Sevilla 1989 0.66 0.39 SH
SESTO06 Gilena Sevilla 1989 0.39 0.13 SH
SESTO08 Corcoya Sevilla 1989 0.44 0.59 SH

su aceptacion.

Sin embargo,

ese margen ha sido

de compuestos de los hidrocarburos. Esta limitacién,
no obstante, permitird observar la importancia de los
hidrocarburos para desechar una muestra que no
verifique la hipdtesis de pertenencia a hojiMalaga. Asi
como, en el sentido opuesto, determinar su capacidad
discriminatoria con las muestras que son de hojiMa-
laga o muy similares quimicamente, caso de OleoEs-
tepa (Sevilla).

En la verificacion del sistema, sélo se analizara
el tipo segundo, de entre los cuatro calculados, por
considerarse el mas interesante desde el punto de
vista de identificacién de muestras desconocidas en
relacion a unos patrones. En el caso de las reglas
lineales, este tipo se deduce mediante la aplicacién
del Teorema de Bayes.

(c) Consejo Superior de Investigaciones Cientificas
Licencia Creative Commons 3.0 Espafia (by-nc)

trasladado, para su mejor comprensién, a los limites
de la teoria de la probabilidad [ 0,1].

Analizando los resultados de las reglas de deci-
sion lineales y solo del grupo H, se puede observar
que sblo la muestra C-H88 (hojiblanco, Parque de
variedades de Cérdoba, cosecha 1987-88) ha sido
errébneamente clasificada como hojiMalaga. Mientras
que lo han sido correctamente las muestras MA-46
(hojiMalaga, Antequera, cosecha 1986-87) y MA-36
(hojiMalaga, Archidona, cosecha 1986-87).

En cambio en las muestras del grupo SH, se
deduce que la no aplicacién de las reglas lineales
cuyos coeficientes son hidrocarburos produce una
disminucién del nivel de certeza. Esta disminucién es
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mayor en relacion a la capacidad por determinar si
las muestras de hojiMalaga son de ese grupo (MANTOS,
Fuentepiedra, y MARCO03, Cuevas de San Marcos) que
de aquellas que no pertenecen a esa variedad y zona,
ITAL-11 (Basilicata, ltalia), CS-4-1 (Segorbe, Caste-
l16n) y SESTO02 (Herrera, Sevilla). Sin embargo, hay
que resaltar que las dos muestras de hojiMalaga estan
en los limites de la provincia de Mélaga, una en las
proximidades de Sevilla y la otra en la de Coérdoba,
y son las causantes de que las probabilidades de la
Tabla VIl no sean mejores.

- Respecto a las muestras de ltalia y Castelldn, hay
que tener en cuenta que las reglas se construyeron
para distinguir aceites dentro de Andalucia y, en esos
y otros casos, se han aplicado sobre unos aceites de
los que el sistema no tiene informacién. No obstante,
s6lo ha cometido tres errores con un bajo nivel de
asignacioén, exceptuando ITAL-11.

La segunda columna muestra el coeficiente de
certeza asociado con las reglas relacionales. Estas
poseen dos ventajas en la caracterizacion de hojiMa-
laga. La primera discriminar aquellas muestras que
no son de hojiMalaga o préximas a ella. La segunda,
la poca incidencia de la variacién de los datos, con
las cosechas, en los niveles de probabilidad calcula-
dos. Sin embargo, tienen un inconveniente, los bajos
niveles de probabilidad de las tres reglas que no utilizan
los hidrocarburos.

Atendiendo a esas consideraciones, las muestras
C-H87, C-H88 (variedad hojiblanco, Parque de varie-
dades de Cdrdoba) del grupo H aparecen, errénea-
mente, como pertenecientes a hojiMalaga. Mientras
que en el grupo SH sélo aparece SESTO08 (variedad
hojiblanco, Corcoya). Aunque la muestra MARCO03,
también mal clasificada con las reglas lineales, aparece
como no perteneciente a hojiMalaga.

En resumen, la base de conocimientos de SEXIA,
aplicada a la clasificacion de los aceites de oliva
virgenes de hojiMalaga, permite clasificar correctamen-
te sus aceites en el 85.7% de los casos, usando las
reglas relacionales, y en el 71.4%, con las lineales.
El 15.8% de los aceites que no pertenecian a hoji-
Malaga fueron erréneamente clasificados en ese grupo,
usando las mismas reglas relacionales, y el 26.3%
usando las lineales.

No obstante, la verificacion del procedimiento
podria considerarse incompleta si no se discutieran
los resultados con los obtenidos con sélo métodos
estadisticos. Sin embargo, para ese constraste se
deberia elegir la mejor regla, sélo es posible aplicar
una, y cualquiera que ésta fuese, seria una de las
existentes en la base de conocimientos, con lo que
el sistema siempre podria usarla junto con otras mas,
mejorando su probabilidad.
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4. CONCLUSIONES

Para el analisis del modo de funcionamiento y
construcciéon de parte de la base de conocimientos
del sistema experto SEXIA, se ha elegido un estudio
sobre aceites de la provincia de Malaga.

Se querian poner de manifiesto las posibilidades
del sistema cuando se desea caracterizar un aceite
de oliva virgen de una zona que posee cierta similitud
varietal, geografica (altitud, clima) y edafolégica con
comarcas proximas, pertenecientes a otras provincias,
pero de las que el sistema posee una informacién
muestral representativa.

Por otra parte, se han verificado las reglas con
muestras cuya informacién quimica es, en algunos
casos, incompleta en relacién a los patrones.

Finalmente, el universo al que se circunscriben
las reglas, aceite de Andalucia, es un subconjunto del
universo constituido por las muestras de aceite de
Espana e ltalia, al que pertenecen algunas muestras
usadas en el proceso de verificacién. Se ha hecho,
en consecuencia, una extensién de las posibilidades
de aplicacién de las reglas mas alla de sus limites.

No obstante esas dificultades, introducidas para
conocer la posibilidad de extensién del método y la
posibilidad de aplicacion del sistema usando sélo una
parte de su base de conocimientos, los resultados
pueden considerarse aceptables. En consecuencia, se
pueden deducir algunas conclusiones de caréacter
particular, relativas a la caracterizacién de hojiMala-
ga, y otras generales, relacionadas con la forma de
construir la base de conocimientos del sistema exper-
to.

Entre las primeras, se observa,

— que cuando se usan los hidrocarburos se pierde
capacidad discriminatoria entre la variedad
hojiblanco y el caso particular de hojiMalaga vy,

— que en la combinacién de &cidos grasos e
hidrocarburos —regla relacional E6- esta el
mayor poder discriminante del sistema en
relaciéon a hojiMalaga.

Entre las segundas,

— que la extension de la aplicacién a otro universo
parece no afectar, en términos generales, a los
resultados y, en particular, a las reglas de de-
cisién relacionales.

— que el usuario puede elegir las series de
compuestos que desea analizar para identificar
una muestra y, en consecuencia, aplicar todas
o algunas de las reglas relacionales o lineales,
y analizar los resultados independiente o
conjuntamente vy,
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— a medida que la base de datos de SEXIA se
vaya incrementando con los resultados de otras
campanfas oleicolas o con otras series de com-
puestos, mejoraran las posibilidades de la
caracterizacién de estos aceites.
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