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el método de superficie de respuesta, las redes 
neuronales artificiales y la regresión del proceso 
gaussiano. A continuación, describiremos los 
resultados computacionales, mientras que las 
precisiones se explican para cada una de las 
propiedades de los materiales. 

1. MATERIALES Y MÉTODOS
1.1. Resultados de la predicción del método de 
superficie de respuesta (RSM)

Cada respuesta de salida tiene su respectiva 
ecuación del modelo, como se ve en la tabla 1, 
donde cada coeficiente describe el nivel de influencia 
que tiene cada parámetro lineal, cuadrático y de 
interacción en el rendimiento del sistema. 

Optimización de las mezclas de caucho natural 
mediante la modelización basada en datos: 
materiales y métodos 
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RESUMEN

Este artículo forma parte de una serie de 5 artículos 
que explican cómo los métodos computacionales, 
como el aprendizaje de máquina, pueden utilizarse 
para optimizar el proceso de formulación para 
obtener propiedades específicas. El artículo número 1 
explica la introducción y los métodos experimentales 
utilizados en el estudio, el 2 explica los métodos 
computacionales utilizados, el 3 describe los 
resultados experimentales, el 4 (el presente artículo)
repasa los resultados computacionales y el 5 informa 
sobre cómo se pueden aplicar estos métodos 
para la ingeniería inversa de materiales. 

En esta parte se explican los resultados extraídos 
de todas las metodologías de predicción 
empleadas en este estudio, que incluyen 
la regresión lineal, 
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Con la dureza y           durante la relajación están 
estrechamente interrelacionadas con la rigidez del 
material, una propiedad transitoria. Los modelos 
para ambas respuestas alcanzan altas precisiones 
de predicción en comparación con las otras dos 
propiedades viscoelásticas en las que se caracteriza 
el comportamiento dependiente de la escala 
de tiempo. 

La estandarización de los coeficientes permite la 
configuración del diagrama de Pareto de los efectos 
estandarizados, donde las figuras 1-4 muestran 
el diagrama de Pareto para cada respuesta de 
salida respectiva dentro de este estudio. A, B y C 
representan toda una variable controlable (factores), 
como se ve en la leyenda a la derecha de cada 
diagrama de Pareto. 

Un término lineal dentro del gráfico sólo incluye un 
factor, como A, que representa el término lineal del 
azufre. Un término cuadrático incluye dos factores, 
como AA, y un término de interacción dentro del 
gráfico se muestra con dos factores diferentes, 
como AB, que describe la interacción entre el 
azufre y el aceite de parafina.

El modelo RSM creado a partir de sólo 11 mezclas da 
como resultado un promedio de R de predicción² de 
0.89, y al comparar la proximidad de cada R² dentro 
de cada modelo respectivo, es evidente que no se 
está produciendo un sobreajuste en este modelo 
dado que no hay una gran variación entre los tres 
valores de R². 

Figura 1. Gráfico de Pareto de los efectos normalizados para la lectura del 
durómetro.

Tabla 1. Formulación de cada mezcla.

Variable de respuesta 

Dureza
[° Shore A] 

25.76 + 7.14A - 0.44B - 0.26C - 1.15A² + 0.002B²
+ 0.0001C² + 0.03AB + 0.01AC - 0.0005BC 0.9689 0.9680 0.9667

σrelax
 

[kPa] 
 

440.12 + 268.26A - 10.80B - 9.90C - 26.37A² + 0.07B²
+ 0.01C² + 1.39AB + 2.94AC + 0.14BC
                   

0.9906 0.9903 0.9900

ηrelax   
 

[-]  
 

-0.024 + 0.01674A - 0.00018B - 0.00049C - 0.003A² 
+ 0.000001B² + 0.000008C² + 0.0000034AB
+ 0.000025AC +  0.000000BC

0.7533 0.7463 0.7367

tan δ         [-]  
 

0.119 - 0.0819A + 0.0004B + 0.00079C + 0.014A² 
- 0.000002B² - 0.000013C² - 0.000083AB  
- 0.000003AC- 0.000001BC 

0.8748 0.8712 0.8660
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1.2. Resultados de la predicción de la red neuronal 
artificial (ANN)

Las arquitecturas ANN finales seleccionadas se 
resumen en la tabla 2, y los gráficos de paridad de 
los valores experimentales y predichos de la 
validación cruzada de 5 veces se ilustran en la 
figura 6. Para cada una de las cuatro propiedades 
de los materiales, el valor de R² aumentó en 
comparación con la línea de base de la 
regresión lineal (LR).

Los diagramas de Pareto para           y la dureza 
muestran que el aceite de parafina tiene la mayor 
influencia en la respuesta de salida y que la 
respuesta debería seguir de cerca una tendencia 
lineal ya que los términos más grandes sólo tienen 
un factor. Observando los diagramas de Pareto 
para         y tan δ ambos muestran la complejidad del 
modelo, ya que dos de los términos más influyentes 
son cuadráticos. RSM sugiere que, si el coeficiente del 
término cuadrático es significativo, se puede concluir 
que la relación entre ambas variables controlables 
sigue de cerca una respuesta curva. Esta afirmación 
se apoya en la figura 5, donde la relación del azufre 
con          no sigue una tendencia lineal, sino más bien 
una curva asintótica.

Figura 2. El diagrama de Pareto de los efectos estandarizados 
para         .

Figura 4. El diagrama de Pareto de los efectos estandarizados 
para tan δ.

Figura 3. El diagrama de Pareto de los efectos estandarizados 
para            .

Figura 5. La respuesta curva del contenido de azufre en         
           confirmando aún más los resultados del diagrama 
de Pareto.
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Cabe destacar que una arquitectura ANN simple 
tiene la capacidad de captar la correlación material-
propiedad pertinente al contenido de la mezcla 
de caucho, especialmente para         y tan δ cuyas 
funciones subyacentes son más no lineales, como 
sugieren las mejoras significativas de ambas. En 
comparación con la RSM, los resultados de ANN 
también mostraron mejoras en las precisiones de 
predicción para          y tan δ. Esto confirma de nuevo 
que          y tan δ se beneficiarían de un enfoque 
de modelado más no lineal. 

Aunque la arquitectura de ANN seleccionada para         
            se comportó ligeramente peor que RSM, 
algunas de las arquitecturas más complejas (con 
más de 1000 parámetros) probadas pudieron 
alcanzar un valor de R² comparable. Sin embargo, 
para evitar el sobreentrenamiento, se aprovechó la 
complejidad y la precisión del modelo durante el 
proceso de selección del mismo. La tabla 2. siguiente 
muestra la capacidad de predicción de la ANN.
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Tabla 2. Capacidad de predicción de la ANN.

Figura 6. Los gráficos de paridad de los cuatro modelos de ANN.

η  relax  

η  relax  
η  relax  



Una vez desarrollados los modelos, el análisis de 
sensibilidad se realizó tanto en la línea de base de 
la regresión lineal como en las ANN. En el caso 
de las regresiones lineales, los gradientes fueron 
simplemente los pesos, y en el caso de las ANN, 
los gradientes se obtuvieron a partir de la retro-
propagación. La figura 7 muestra los gradientes 
promediados de los pliegues individuales de 
validación cruzada. En general, los gradientes de 
los modelos LR y ANN tienen la misma tendencia, 
excepto para          donde el contenido de aceite 
de parafina tiene un gradiente positivo en LR, pero 
negativo en ANN. El análisis RSM también sugiere 
un gradiente negativo, lo que corrobora la teoría de 
la relajación, ya que el plastificante aumenta el 
volumen libre entre las moléculas de caucho, 
facilitando aún más la relajación a medida que 
se aumenta el contenido de plastificante.
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Figura 6. Los gráficos de paridad de los cuatro modelos de ANN.
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Figura 7. Los resultados del análisis de sensibilidad tanto para 
la regresión lineal de referencia como para las RNA.
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1.2. Resultados de la predicción de la regresión del 
proceso gaussiano (GPR)

Los gráficos de paridad para el GPR se ilustran 
en la figura 8, y la región sombreada sugiere los 
límites de los intervalos de confianza del 95 % 
(obtenidos por 1,96 desviaciones estándar dadas 
por la predicción del GPR). Para cada una de las 
cuatro propiedades del material, el valor de R² 
aumentó significativamente en comparación con 
todos los métodos anteriores, y las incertidumbres 
son pequeñas en las regiones donde los datos 
experimentales son abundantes. 

A pesar de la capacidad de hacer predicciones con 
incertidumbre, es difícil obtener conocimientos 
físicos a partir del GPR debido a su naturaleza no 
paramétrica. Sin embargo, dada la alta precisión 
de la validación cruzada, la GPR podría utilizarse 
potencialmente para generar datos sintéticos 
para el algoritmo de optimización bayesiano que 
pretende encontrar el contenido óptimo de la 
mezcla.■
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Figura 8. Los gráficos de paridad que describen la predicción frente a la experimentación para el GPR.
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