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omo parte del uso de la instru-

mentacién cientifica alternati-

va, sobre un prototipo inicial de
espectrometro Raman de fabricacién
propia, construido con componentes de
facil adquisiciéon y bajo costo —como un
puntero ldser verde, lentes comunes,
camara fotografica y otros componen-
tes menores—, se han hecho mejoras
sustantivas del prototipo. Para la apli-
cacion prevista de esta tecnologia en la
clasificacién de muestras, usando los
espectros Raman y de fluorescencia, se
han evaluado varias técnicas de clasifi-
cacion y se han desarrollado rutinas de
software que incluyen la captura y con-
versién de las imagenes en formato de
alta resolucién y su procesamiento ma-
sivo, la integracién de los datos de ima-
gen en espectros y su almacenamiento.

Para satisfacer las exigencias de las téc-
nicas de clasificacion, se ha redisenado
radicalmente la éptica para simplificar-
lay tener un aparato bastante compacto
y estable en largos periodos. Entre las
modificaciones realizadas esta la susti-
tuciéon de un conjunto de lentes separa-
dos por componentes comerciales que
coliman y reenfocan el haz de luz que
contiene la informacion generada en las
muestras, sobre una fibra dptica de dia-
metro pequeno que ingresa a la cdmara
de descomposicién de luz construida
mediante impresion 3D. La concepcion
del diseno original que colectaba los

fotones a 90° del haz gue incide sobre la muestra ha sido redise-
nada para colectar los fotones a 180°, lograndose un incremento
importante en la eficiencia, toda vez que, en un mismo angulo s6-
lido, ahora se colecta informacién de mds puntos de interaccion.
Se-incluyeron filtros para eliminar longitudes de onda indeseables
de la fuente laser de bajo costo y se mejord la medicion a bajos
desplazamientos; asimismo, se incluyeron filtros adicionales para
filtrar los fotones de excitacion de los fotones Raman. Las mejoras
han permitido colectar suficiente informacion, lo cual muestra que
el diseno tiene alta performance y muy buena estabilidad a un costo
relativamente bajo, en comparacién con los equipos comerciales.
Los resultados han sido publicados en el Journal of Laboratory Che-
mical Education, en la edicién del dltimo-trimestre de 2015.

De las técnicas de clasificacién ensayadas, los investigadores se
han concentrado en los métodos estadisticos multivariables de
componentes principales, usando el espectro completo como hue-
lla digital para la clasificacién. Para mejorar el desempeno de la
metodologia, se ha desarrollado una serie de rutinas de software
de soporte para la automatizacion de los analisis, el tratamiento
masivo de datos y-las metodologias de clasificacién. Como avan-
ces metodoldgicos basados en software podemos mencionar, entre
otros, la recuperacién de datos de formatos de alta resolucién, la
mezcla de espectros a tres focalizaciones diferentes para mejorar
la resolucidn, laimplantacion de filtros de correlacién para mejorar
la relacién senal-ruido, los filtros de ajuste de resolucién, asi como
ensayos preliminares de separacién de la componente de fluo-
rescencia de la componente Raman. Se ha hecho una variedad de
mediciones sobre muestras puras y mezclas de estas, tanto para
caracterizar el instrumento como para generar informacién para
las pruebas de clasificacion ensayadas. <>
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