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Abstract: This paper describes a electronic olfaction system (B-NOSE) of low-cost,
developed through an array of 16 metal oxide gas sensors (TGS) and signal processing
techniques such as PCA, MLP and PNN for classification of different chemicals
compounds. We used atotal of three volatile organic compounds (VCO) of type aromatic
(Benzene, Toluene and Xylene) to check the sensitivity and selectivity at 500, 1000 and
1500 ppm (parts per million).

Keywords: Electronic nose, chemical compounds, pattern recognition, PCA, TGS
Sensors

Resumen: En este trabajo se describe un sistema de olfato electrénico (B_NOSE) de bajo
costo, desarrollado a través de una matriz de 16 sensores de gases de éxidos metélicos
(TGS) y técnicas de procesamiento de sefiales como: PCA, MLP, y PNN, para la
clasificacion de diferentes compuestos quimicos. Se utilizaron en total tres compuestos
organicos volétiles (COV), de tipo hidrocarburos aromaticos (Benceno, Tolueno y
Xileno) con €l fin de comprobar la sensibilidad y selectividad a 500, 1000 y 1500 ppm
(partes por millén).

Palabras clave: Olfato Electronico, Compuestos quimicos, reconocimiento de patrones,
PCA, Sensores TGS

1. INTRODUCCION

En la actualidad existen diferentes compuestos
quimicos voldtiles, de los cuales hay unos mas
contaminantes que otros, como es €l caso de los
hidrocarburos arométicos, los cuales pueden influir
enormemente en la saud humana Estos
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compuestos son de ata peligrosidad debido al
excesivo uso de emisiones provenientes de
disolventes, y en otros casos pueden manifestarse
en las combustiones de automéviles. Dentro de los
compuestos hidrocarburos més contaminantes se
pueden destacar el Benceno, Tolueno y € Xileno.
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El benceno (benzol) es un compuesto de formula
molecular “C6H6". Es uno de los principales
hidrocarburos arométicos, y un constituyente de las
gasolinas (2% en volumen) aungue a pequefias
concentraciones. En la gran mayoria de los casos
esta presente en los sectores donde se fabrican y
venden los siguientes productos;  Tintas,
disolventes, pinturas, detergentes, plésticos, caucho
sintético, explosivos, pesticidas, perfumes y en
algunos casos farmacos. Se presenta como
compuesto 6 constituyente del petréleo y de la
gasolina. Es por esta razdn que este compuesto en
grandes concentraciones, puede implicar un peligro
importante para la salud de las personas. En el caso
de la inhaaciéon y a concentraciones muy altas
(10000 — 20000 ppm) es posible que cause la
muerte de la persona (EPA). El Tolueno de formula
molecular (C6H5CH3) es la materia prima
esencial, en la cua se obtienen derivados del
benceno, €l fenol, el acido benzoico y sacarina. Es
un compuesto quimico 6 materia prima para la
elaboracion de poliuretano,  medicamentos,
colorantes, perfumes y detergentes. Aunque la
Agencia de Proteccion Ambiental (EPA) ha
calificado al Tolueno como un compuesto que no
causa € cancer en la poblacién, pero se pueden
observan con €l tiempo de exposicién de forma
crénica otro tipo de resultados graves cuando se
producen exposiciones a concentraciones en un
corto espacio y durante largos periodos de tiempo
(Superiores a 100 ppm). Los sintomas mas
habituales son: Afectaciones del Suefio, dolor de
cabeza y nauseas que son siempre reversibles una
vez desaparece la exposicion a contaminante. En
ambientes donde existan altos niveles de benceno
se pueden dafiar los rifiones, y en algunos casos,
con la combinacién de bebidas con alcohol, es
posible que pueda ser afectado € higado (World
Health Organization). Mientras € Xileno, Xilol o
dimetilbenceno, C6H4(CH3)2 es el que se obtiene
a partir del Benceno. Al igual a Tolueno, la EPA
ha descartado a estos compuestos como causantes
de carcinogénesis en las personas, pero es un
compuesto toxico que en e momento de la
inhalacién (100-600 ppm) casusa irritacién en €l
tracto respiratorio y gastrointestinal con diferentes
sintomas de nauseas, cefaleas, vomitos y otro tipo
de efectos (Por gy emplo, cambios neurolégicos). Es
por esta razdn que diferentes estudios han sido
realizados por investigadores de diferentes &reas,
para la deteccion de compuestos arométicos a
diferentes niveles de concentracion, los cuaes
pueden acarrear problemas serios en la saud
(Duran et a., 2008), (Zampolli et a., 2004),
(Leonello et al., 2000).
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En este trabajo se desarrollo un sistema de olfato
electronico compuesto de una matriz de 16
sensores de gases de éxidos metdlicos para la
clasificacion de compuestos quimicos,
especialmente en la identificacién de hidrocarburos
aromaéticos, los cuales pueden ser muy perjudiciales
para la saud a diferentes concentraciones. La
disponibilidad de este tipo de dispositivos es
fundamental para el andlisis de gases dentro y fuera
de edificaciones 0 sitios cerrados donde se presente
acumulacién de gases 6 fugas de estos compuestos.

2. MATERIALESY METODOS

El disefio y desarrollo del equipo o componen tres
etapas principales. En concreto, €l sistema se
compone de una etapa de muestreo (Es decir, de
espacio de cabeza estético) con flujo constante, una
matriz de sensores quimicos, y un sistema
informatico.

Lafigura 1 muestra el esquema general del equipo

multisensor. En é se pueden distinguir los
diferentes elementos que conforman el equipo.
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Fig.1. Disefio del equipo multisensor

El primer médulo lo compone un sistema muestreo
6 la camara de concentracion, € segundo una
camara de medida en cuyo interior se aoja la
matriz de 16 sensores de gases y el tercer mddulo
el ordenador el cua cumple las funciones de
adquisicién y procesado de las sefides eléctricas
gue provienen de la matriz de sensores.

Este mddulo esta basado en la generacién y control
de un flujo de aire que dirige los volétiles desde la
cmara de concentracion a la camara de medida
provista de 16 sensores de Oxidos metalicos tipo
TGS. En lafigura se ilustra esta etapa a través del
sentido de las flechas de color violeta
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2.1 Sistema de muestreo

En la camara de concentracion la cubierta superior
de acrilico fue provista de un septum, para poder
inyectar los compuestos quimicos con una jeringa
milimétrica. Las dimensiones de la cédmara de
concentracion fueron de 12 cm largo x 12 cm
ancho x 12cm alto, para un volumen total de 1728
cm3. Mientras las dimensiones de la cdmara de
medida fueron de 8.7cm largo x 8.7cm de ancho x
5.3cm de alto para un volumen total de 401.157
cm3, la cua también fue desarrollada en acrilico
transparente Por tal motivo, e sistema de muestreo
consta de una camara de concentracion y de
medida, cuatro €electrovalvulas solencides y una
bomba de aire de 5 bares de presion.

El procedimiento de medida en el modulo consta
de tres fases bien diferenciadas: La fase de
concentracion, la fase de medida y la fase de
reposo. En todas ellas el flujo de aire que atraviesa
la camara de medida (donde estén ubicados los
sensores) permanece constante. Cuando el sistema
se encuentra en la fase de concentracion, la bomba
toma €l aire del exterior y las eectrovavulas lo
conducen a través de la cdmara de medida. El flujo
de aire abandona e sistema y es devuelto a
exterior sin circular a través de la camara de
concentracion, ya que las €eectrovalvulas han
cerrado dicho camino con la finalidad de que se
acumulen volétiles en su interior, tal y como
indican las flechas de color verde. Esta fase puede
durar unos 15 a 30 minutos, tiempo suficiente para
acumular una gran concentracion de voldiles 'y asi
obtener una buena sefial de los sensores. Durante la
fase de medida, la bomba de aire arrastra los
voldtiles a través de un circuito cerrado desde la
cdmara de concentracion a la de medida. Durante
dicha etapa el aire del exterior circulaatravés dela
camara de muestreo y por la de medida, la cual
contiene la matriz de sensores terminando de esta
manera el recorrido y saliendo expulsados hacia
una campana de extraccion 0 exterior, tal y como se
muestra mediante las flechas de color violeta. Para
esta fase un tiempo total de 10 minutos es
considerado adecuado, ya que este intervalo de
tiempo permite que los sensores alcancen un valor
estable. Cuando la medida ha finalizado, €l sistema
pasa alafase delimpiezay reposo. En esta etapa se
realiza la limpieza del circuito de medida y
restablecer la respuesta de los sensores a su
resistencia de reposo. Esta fase se realiza en un
periodo del5 a 20 minutos aproximadamente,
dependiendo del volétil y del nimero de muestras a
tomar. Las camaras de concentracion y de medida
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disponen cada una de €ellas de una entrada y salida
de aire, a través de las cuales circula un flujo de
aire constante que en la fase de medida transporta
los volétiles que provienen de la camara de
concentracion. Para sellar  herméticamente las
camara, se emplean 4 tornillos metalicos del tipo de
atornillado de pala que gjercen una presion sobre la
tapay € cuerpo de la misma. Esta tapa descansa
sobre una junta de cinta de goma que asegura €l
cierre hermético.

2.2 Sensores de gases

Los 16 sensores de gases utilizados para €
desarrollo del equipo fueron de tipo semiconductor
de la casa Figaro Inc, concretamente de Oxido de
estafio. Este tipo de sensores son muy utilizados en
los sistemas de olfato electronico puesto que
presentan una alta sensibilidad ante la presencia de
diversos voldtiles organicos, Los sensores
semiconductores basan su funcionamiento en la
variacion de la resistencia que presenta su capa
activa ante diferentes compuestos voldtiles. Por lo
tanto, estan catal ogados como sensores resistivos.

La sensibilidad de estos sensores se suele definir
por la relacion entre incremento de concentracion
de un determinado gas y e incremento de
resistencia que se produce. En determinados rangos
de concentracion, larelacion entre la resistencia del
sensor y la concentracion del gas desoxidado puede
ser descrita mediante la ecuacion experimental:

Rs= AlC]® (1)

Donde:

Rs: resistencia eléctrica del sensor

A: constante caracteristica de cada gas
[C]: concentracion del gas

a: LacuestadelacurvadeRs

En latabla 1 se describen cada uno de |os sensores
de gases utilizados en la camara de medida.

Tabla 1 Sensores utilizados en el modulo

Sensor de
gas Tipo de Gas Cantida
FIGARO d
Serie-8
TGS 826 Amoniaco y aminas 2
TGS 831 R-22, 2
Monoclorodifluorometano
TGS 821 Hidrégeno 2
TGS 842 Metano y gas natural 2
TGS 880 humo de los aimentos 2
(Alcohal, olor)

TGS 825 sulfuro de hidrégeno 1
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TGS 813 Hidrocarburos en general
TGS 800 contaminantes del aire en
general
TGHS 822 Alcohal y disolventes organicos 1
TGS 832 R-134, 1
1,1,1,2-Tetrafluoroethane
TGS 830 R-22 1
,Monoclorodifluorometano

2.3 Adquisicion de datos

Para adquirir y amacenar las sefides de los
sensores a ordenador se utilizo una tarjeta de alto
rendimiento de la National Instruments, laDAQ NI
USB-6210, el cual es un médulo multifuncién de la
Serie M optimizado para una precisiéon superior a
velocidades de muestreo muy altas. Ofrece 16
entradas anal égicas, una velocidad de muestreo de
un solo canal de 250 kMuestras/s, cuatro lineas de
entrada digital, cuatro lineas de sdida digital,
cuatro rangos de entrada programable (£0.2V a
+10V) por canal, disparo digital y dos contadores
/temporizadores.

El software de adquisicién y control (llamado B-
NOSE), fue desarrollado en Matlab version 7.5, el
cual fue usado como interface de usuario gréfica, y
con € objetivo principal de sincronizar la tarjeta
DAQ con unaplaca de control de potencia, y con
el fin de redlizar las operaciones de adquisicion y
almacenamiento de datos garantizando |os tiempos
de concentracion y limpieza.

2.4 procesamiento de datos

En latabla 2 se describen los métodos usados para
extraer los pardmetros estéticos mas relevantes del
conjunto de datos. Estos parametros fueron
aplicados a valores de conductancia (1/Rs).

Tabla 2: Métodos de extraccion de parametros
utilizados en el sistema disefiado.

Parametro Expresion Comentario

Maximo incrementode | Gmax - Gmin
la conductancia

Incremento de Gf - Gi
conductancia

Maximoincrementode | (Gmax -
la conductancia Gmin)/ Gmax Minimizacion del

normalizada o méxima efectodela
diferencia fraccional temperatura.
Incremento de (Gf - Gi)/ Gf

conductancia

normalizada o

incremento dela
diferenciafraccional

Tecnologias de Avanzada

realizan labores de normalizacion y autoescalado.
Estos métodos fueron aplicados una vez fueron
obtenidos los parametros estéticos. En este trabajo
se definieron 3 tipos de normalizado que pueden
ser utilizados por €l usuario del software B-NOSE.
A continuacion se describe cada una de las
técnicas.

Tabla 3: Métodos de pre-procesado de datos

Normalizacién Descripcion

Auto escalado | El objetivo de esta normalizacion es la de
(Autoscaling) dar igualdad de escala a cada una de las
variables o pardmetros que describen cada
medida. Este tipo de escalado es muy (il
cuando los pardmetros que describen cada
experiencia son de naturaleza (y por tanto
de unidades) diferentes. Incluso en el caso
de que cada variable represente e mismo
parémetro para un sensor hay que recordar
que diferentes sensores trabgjan en
diferentes vaores de resistencia, por lo
que es conveniente que todos ellos
trabgjen dentro del mismo rango de
valores.

Centrado En esta normalizacion a cada una de las
(mean centring) | columnas (variables) se le resta su valor
medio. Es decir, toda medida es descrita
por variables de medianula.

Normalizadoo | Divide toda la matriz por e elemento
Normalizado maximo de la misma. En este caso solo un
por matriz elemento valdrala unidad.

A continuacion se describen brevemente cada uno
de los métodos utilizados para € procesado de
datos, los cuales fueron aplicados a la matriz de
datos parala clasificacién de las medidas:

1. PCA (Principal Components Analysis)
2. MLP (Multilayer Perceptron)
3. PNN (Probabilistic Neural network)

Latabla 4 resume las principales caracteristicas de
los algoritmos aplicados.

Tabla 4: Principales caracteristicas de los
algoritmos aplicados a los sistemas de olfato

Técnica | Algoritmo | Aprendizaje | Paramét | Aplicacion
rica

PCA Lineal No No Clasificacion
supervisado
MLP Neuronal Supervisado No Clasificacion
Cuantificacion
PNN Neuronal Supervisado No Clasificacion

En la tabla 3 se describen las diferentes técnicas
utilizadas para el pre-procesado de datos, las cuales
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2.5 Preparacion de muestras

Todas las muestras se realizaron con un volumen
de 0.1ml sobre un recipiente plastico previamente
limpiado para garantizar que cada prueba se hiciera
de forma igual y homogénea. La extraccion de la
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muestra del recipiente contenedor se realizo
mediante una jeringa etiquetada para cada
compuesto (ver figura 5.2), la inyeccion del volétil
se redizo de igual manera para cada elemento
teniendo cuidado en € mangjo del émbolo ya que
hubieron compuestos con viscosidad mayor. En
total se hicieron 45 medidas (15 de benceno, 15 de
Toluenoy 15 de Xileno).

Fig. 2: Vista de los frascos contenedoresy de las
jeringas utilizadas para las pruebas.

Para preparar las medidas de concentracion se
utilizo la definicién de la ecuacion donde partes por
millén se expresa como mg de soluto sobre litros
de solucién, para llegar a estos datos se requiere la
densidad y si se requiere mayor exactitud la pureza
del compuesto.

_ mg de soluto
ppm=——"———
litros de solucion

@)

La tabla 5 describe los compuestos utilizados en
ppm hallados para cada uno.

Tabla 5: Concentraciones de Benceno, Tolueno y

Xileno
Compuesto Densidad ppm Aprox | ppm Real
Benceno 0.88g/ml 880000 871200
Tolueno 0.86g/ml 860000 851400
Xileno 0.87g/ml 870000 861300

3. RESULTADOS

A continuacion se presentan los resultados
obtenidos en la clasificacion, a partir de las
medidas realizadas con los tres compuestos
arométicos.

3.1 Reconocimiento de concentracion del
benceno a 500, 1000 y 1500 ppm

3.1.1 Analisis por componentes principales (PCA)

Los resultados mediante € andlisis PCA mostraron

el grado de varianza alcanzado por cada muestra,
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acorde a los parametros de pre-procesado tomados
en las pruebas. En la figura 3 se muestra como las
medidas presentaron una buena agrupacion, pero
una medida de concentracion de 1500 ppm de
benceno, posiblemente con bagja dilucién en €
compuesto (Outlier) se separo del grupo de
concentracion de 1500 ppm, pero a pesar de esto se
pueden diferenciar los grupos de medida
claramente.

‘Scores for PC# 1versus PC# 2
T

&
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“Bincotitipm, va
P Benciot000ppm,
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o1 Benceno 1500 ppm 4

o2F
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Fig. 3: Resultado del analisis PCA donde se
aprecian los grupos de mediadas del benceno a

500 ppm, 1000 ppmy 1500 ppm.

3.2 Reconocimiento de concentracién del
tolueno a 500, 1000 y 1500 ppm

3.2.1 Andlisis por componentes principales (PCA)

El andlisis mediante PCA dio un porcentgje de
varianza alto, en la figura 4 se puede observar
como estan distribuidas las muestras de tolueno en
concentraciones de 500 ppm, 1000 ppm y 1500
ppm, claramente se observa que las muestran se
pueden clasificar facilmente ya que no existe
medidas de diferentes datos cercanas, pero se
manifestaron dos "Outlier" de tolueno con
concentraciones de 1500 ppm con baja dilucion las
cuales se acercan a las medidas con concentracion
de 500 ppm.

+Tolueno1500ppm, txt Queno1500ppm, 1t

4Tolueno1500ppm, bt

Tolueno 1500ppm Tolueno 500ppm

oez|-
ueno1500ppm, 0
enot500ppm, bt
Tlyena1000ppm, bt

Toleno1000ppm, bt

Scores on PC#2 ( 0.795 %)
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8

Tolueno1000ppmg bt

&
2
T

Tokeno1000ppm, bt

&
8
T

Toluena10505pm, bt
L L L L L
8 25 o4 02 04 [

o8

2 0
Scares i PR 1( 98.844 %)

Fig. 4. Grafica PCA que muestra como estan
dispuestas las medidas de concentracion de
tolueno a 500 ppm, 1000 ppmy 1500 ppm.
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3.3 Reconocimiento de concentracion del xileno
a 500, 1000y 1500 ppm

3.3.1 Analisis por componentes principales (PCA)

El andlisis mediante PCA presentd un porcentajes
de varianza mayores a los obtenidos en las demés
pruebas de concentracién, en la figura 5 se aprecia
el gréfico PCA resultante donde dos de las medidas
de 500 ppm de concentracion de xileno tuvieron
una mayor cercania a las medidas de 1000 ppm,
esto es una clara muestra que la alta viscosidad del
xileno provoco diluciones con ata varianza y
muestras con Outlier.

Scores on PC#2 ( 0.405 %)

Xisno1000pm, bt

Xileno 500
Xileno ppm, Mme;wvmm,m

R \ mb‘:hm Xieno1000ppm, 40

L L L L L
06 04 02

0 02
Scores on PO# 1 (99.386 %)

Fig. 5: PCA de las medidas de xileno a 500 ppm,
1000 ppmYy 1500 ppm.

3.4 Andlisis multivariante

La siguiente tabla resume € andisis de
clasificacion redlizado a las muestras con
concentracion de benceno, tolueno y xileno a 500,
1000 y 1500 ppm. Se puede observar que la red
MLP obtuvo un 100 % de clasificacion en todas las
categorias.

Tabla 6: Clasificacién de Concentraciones de
benceno, tolueno y xileno

Clase Parametro Norma Algoritmo % de
-lizado | clasificacion | clasificacion

Todas Gmax-Gmin Auto Red PNN 87%

15X 16 Red MLP 100%

Benceno | Gmax-Gmin Auto Red PNN 93%
15X 16 Red MLP 100%

Tolueno Gmax-Gmin Auto Red PNN 87%
15X 16 Red MLP 100%

Xileno Gmax-Gmin Auto Red PNN 83%

15X 16 Red MLP 100%
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4. CONCLUSIONES

En el presente trabgjo hemos demostrado como un
sistema multisensor basado en sensores de gases
quimicos es capaz de detectar y clasificar
compuestos aroméaticos contaminantes en  sus
diferentes concentraciones y en presencia de otros
COMpUESLos.

Este sistema de bagjo costo puede ser (til para la
realizacion de pruebas con otros compuestos
quimicos, realizando mediciones con diferentes
mezclas y disminuyendo significante-mente las
concentraciones.

Los sistemas de olfato electronico aunque son una
tecnologia muy explorada en diferentes areas, sigue
siendo una tecnologia cada vez més interesante y
Gtil para ser aplicada en diferentes sectores de la
ciencia.
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