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RESUMEN
La formulacion de alimentos basada en disefios de mezclas permite identificar regiones
sensoriales prometedoras, aunque los 6ptimos predichos pueden resultar inestables cuando
el dominio experimental es limitado. Este estudio caracterizo la estructura interna, la
variabilidad y la robustez de una region de alta aceptabilidad delimitada para un dulce de
zanahoria, mediante muestreo restringido de mezclas, un metamodelo cubico especial y
simulacion de Monte Carlo. Se realizoé un analisis computacional con polvo de zanahoria,
una mezcla de chiles y sal como componentes restringidos. Se generaron combinaciones
aleatorias dentro del simplex factible, se filtraron segun los limites experimentales y se
evaluaron mediante el metamodelo de referencia. Posteriormente, se analizaron la
distribucion de la aceptabilidad predicha, la robustez regional, la sensibilidad local, la
incertidumbre predictiva y las formulaciones candidatas. La regién experimental mostro
una aceptabilidad heterogénea predicha, con zonas diferenciadas en lugar de un
desempefio uniforme. Una subregion mas estrecha presento respuestas mas estables y una
mayor proporcion de mezclas por encima del umbral de desempefio. La simulacion de
Monte Carlo mostré que la incertidumbre predictiva fue relevante, por lo que la selecciéon
de candidatas se baso en la aceptabilidad esperada, la probabilidad de cumplir el umbral y
la amplitud del intervalo. En conclusion, la region delimitada se presenté como un espacio
heterogéneo, dentro del cual la subregion prometedora ofrecié una base consistente para

seleccionar mezclas candidatas a la validacion sensorial.
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Robustness and Variability of a High Acceptability Region in a
Carrot Candy: Analysis Using Mixture Design and Monte Carlo
Simulation

ABSTRACT
Food formulation based on mixture designs can identify promising sensory regions,
although predicted optima may be unstable when the experimental domain is limited. This
study characterized the internal structure, variability, and robustness of a high-acceptability
region delimited for a carrot-based confection using constrained mixture sampling, a special
cubic metamodel, and Monte Carlo simulation. A computational analysis was conducted
using carrot powder, a chili blend, and salt as constrained components. Random
combinations were generated within the feasible simplex, filtered according to the
experimental limits, and evaluated using the reference metamodel. Subsequently, the
distribution of predicted acceptability, regional robustness, local sensitivity, predictive
uncertainty, and candidate formulations was analyzed. The experimental region showed
heterogeneous predicted acceptability, with differentiated zones rather than uniform
performance. A narrower subregion showed more stable responses and a higher proportion
of mixtures above the performance threshold. Monte Carlo simulation showed that
predictive uncertainty was relevant; therefore, candidate selection was based on expected
acceptability, the probability of meeting the threshold, and interval width. In conclusion, the
delimited region was characterized as a heterogeneous space, within which the promising
subregion provided a consistent basis for selecting candidate mixtures for sensory

validation.
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INTRODUCCION

La formulacién de alimentos constituye un problema multicomponente, ya que sus
propiedades sensoriales, fisicoquimicas y funcionales dependen de las proporciones de los
ingredientes. Los disefios de mezclas permiten estudiar estas respuestas bajo la restriccion de
suma constante y modelar atributos como textura, reologia, color, aroma y aceptabilidad
general en productos alimentarios (Nadal et al., 2021; Silva et al.,, 2016; Skaltsi et al., 2022;
Squeo et al.,, 2021). La aceptabilidad general integra la percepcion de color, sabor, textura,
aroma y apariencia; por ello, pequefias variaciones composicionales pueden modificar el
desempefio tecnoldgico y sensorial. Frente a las estrategias unifactoriales, estos disefios
relacionan composicién y respuesta con menos ensayos (Squeo et al., 2021).

La optimizacion mediante disefios de mezclas suele apoyarse en modelos polinomiales,
andlisis de varianza, superficies de respuesta y funciones de deseabilidad. En pasteles libres
de gluten, un disefio D-6ptimo evalu6 el efecto de harina de arroz, harina de coco y goma
xantana sobre calidad, actividad de agua, textura, color y aceptacién sensorial, seguido de una
confirmacion experimental mediante intervalos de prediccion (Taromsari & Ghiassi Tarzi,
2024).

La interpretacién de estos modelos exige cautela cuando se dispone de pocas corridas. La
validacion, el anélisis de coeficientes y el riesgo de sobreajuste son problemas recurrentes,
mientras que los 6ptimos obtenidos mediante gréaficos de contorno o superficies de respuesta
requieren verificacion experimental (Skaltsi et al., 2022; Squeo et al.,, 2021). En estudios con
pocos puntos experimentales, la estimacion del optimo puede ser sensible a pequefias
variaciones en los datos, al nivel de exploracion del espacio factible y a la complejidad del
modelo ajustado (Y. Liu et al., 2021; Wang et al,, 2021).

Para evaluar la estabilidad de las predicciones pueden emplearse estrategias

Ciencia y Reflexion - Revista Cientifica Multidisciplinaria

ISSN 3045-5537 (en linea) Julio-Septiembre, 2026, Volumen 5, Numero 3 Pag. 710




complementarias que cumplen funciones distintas. El muestreo mediante distribuciones
Dirichlet permite generar composiciones que satisfacen la restriccion de suma unitaria propia
de los disefios de mezclas y, tras aplicar los limites de cada componente, explorar de manera
sistemdtica el simplex factible (Pal & Heumann, 2022). En este trabajo, se utilizd este
procedimiento para ampliar computacionalmente la exploracion del espacio de formulacion
e identificar la distribucién espacial de la aceptabilidad predicha y las zonas de desempefio
favorable. En una etapa diferente, la simulacion de Monte Carlo se emple6 para propagar la
incertidumbre paramétrica del metamodelo, mediante la variacién conjunta de sus
coeficientes, y estimar para cada formulacién la distribucion de las predicciones, la
probabilidad de superar un umbral de desempefio y la amplitud de los intervalos de
incertidumbre (Kuk et al., 2019; Serban et al., 2019). Ambos procedimientos son herramientas
computacionales y no constituyen una validacion experimental. Esta ultima requiere
contrastar las formulaciones seleccionadas con nuevas observaciones sensoriales, por lo que,
en el presente estudio, se plantea como una etapa posterior destinada a comprobar
empiricamente el desempefio de las mezclas candidatas (Squeo et al., 2021; Taromsari &
Ghiassi Tarzi, 2024).

La delimitacion de regiones de formulacion ofrece més informacion que la seleccion de un
optimo puntual. Permite reconocer zonas donde la respuesta permanece favorable ante
cambios moderados en la composicion y evaluar la influencia de los pardmetros, las
aproximaciones del modelo y las condiciones de entrada sobre las estimaciones (Serban et al.,
2019; Skaltsi et al., 2022; Squeo et al., 2021).

El objetivo de este trabajo fue caracterizar, mediante un enfoque computacional, la estructura
interna, la variabilidad y la robustez de una regién de alta aceptabilidad general delimitada

para un dulce enchilado a base de zanahoria. Para ello, se aplicé un muestreo restringido del
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espacio de mezclas, se estimo la respuesta mediante un metamodelo cubico especial y se
evaluo la incertidumbre mediante simulacion de Monte Carlo. El anélisis permiti¢ describir la
distribucion de la aceptabilidad predicha, identificar zonas de desempefio consistente y
seleccionar formulaciones candidatas. El alcance del estudio se limitd a la caracterizacion
computacional de la regién y a la priorizacion de mezclas, por lo que la validacion sensorial
de las formulaciones seleccionadas se plantea como una etapa experimental posterior.
MATERIALES Y METODOS

Disefio general del anélisis

Se desarroll6 una etapa computacional complementaria a partir de los datos experimentales
previamente publicados para un dulce enchilado a base de zanahoria (Pérez-Flores et al,,
2026). Del estudio previo proceden las nueve formulaciones generadas mediante un disefio
de mezclas de vértices extremos, los datos de aceptabilidad general obtenidos mediante
evaluacion sensorial, los limites experimentales de los componentes y el modelo cubico
especial ajustado a dicha respuesta. En ese estudio también se realizaron el ajuste y
diagnéstico inicial del modelo, la exploracién mediante superficies de respuesta y una
optimizacién numérica; por tanto, estos elementos se consideraron en el presente trabajo
como informacién experimental y metodolégica de referencia, y no como nuevos datos
sensoriales. Se analizaron tres componentes ajustables: polvo de zanahoria (x,), mezcla de
chiles (x,) y sal (x;). Las proporciones se restringieron a 0.30 < x, < 0.60, 0.20 < x, < 0.50y
0.10 < x, < 0.20, rangos establecidos en el disefio experimental previo. Para la nueva
exploracion computacional se impuso explicitamente la condicion composicional x, + x, + X,
= 1 en todas las mezclas evaluadas. Esta restriccion permitio limitar el andlisis al simplex
factible y evitar soluciones no composicionales como la obtenida en la etapa de optimizacion

numérica del estudio previo.
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La contribucion analitica del presente manuscrito consistio en ampliar la exploracion de ese
dominio mediante muestreo computacional restringido y en caracterizar la variabilidad y
robustez de las predicciones dentro del espacio factible. Para ello, se generaron
composiciones aleatorias mediante muestreo Dirichlet y se evaluaron con el modelo cubico
especial de referencia. A partir de estas predicciones se caracterizaron la region experimental
completa y una subregion previamente sefialada como prometedora, se cuantifico la
proporciéon de mezclas que superaban un umbral de desempefio, se examinoé la sensibilidad
local de la respuesta y se propago la incertidumbre de los coeficientes del metamodelo
mediante simulacion de Monte Carlo. Adicionalmente, se compar6 el comportamiento
predictivo del modelo cubico especial con el de un modelo cuadréatico especial y se integraron
la aceptabilidad esperada, la probabilidad de superar el umbral y la amplitud del intervalo de
incertidumbre para priorizar formulaciones candidatas.

El ajuste y los diagnoésticos del modelo de referencia se recalcularon a partir de los datos
experimentales originales con el proposito de establecer una linea de base consistente para
estos anélisis posteriores; su inclusién no representa una nueva etapa experimental. No se
generaron nuevas observaciones sensoriales. Por ello, los resultados obtenidos en este estudio
corresponden exclusivamente a una caracterizacion y priorizacion computacional dentro del
dominio experimental previamente establecido. Las formulaciones candidatas resultantes se
proponen para una etapa posterior de validacion sensorial experimental.

Los andlisis se realizaron en R con una semilla fijada mediante ‘set.seed(123)" para asegurar
la reproducibilidad. Se utilizaron los paquetes ‘stats’, ‘mixexp’, MCMCpack’, ‘MASS’, ‘ggplot2’
y ‘Imtest’ para el ajuste y diagnoéstico de modelos, el muestreo Dirichlet, la simulacién de

coeficientes, la visualizacion y la evaluacion de heterocedasticidad.
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Modelo de referencia

El modelo cubico especial previamente desarrollado a partir de las nueve formulaciones
experimentales se reconstruyd con los datos originales para disponer de un metamodelo de
referencia consistente con los anélisis computacionales realizados en este estudio. Esta etapa
no generd nuevas observaciones sensoriales ni se considerd una nueva validacion
experimental del modelo. El metamodelo se evalu6 mediante analisis de varianza, métricas
de ajuste y diagnostico residual. Se examinaron los graficos de residuos frente a valores
ajustados, Q-Q, escala-localizacion y residuos frente al apalancamiento. La normalidad y la
homocedasticidad se evaluaron mediante las pruebas de Shapiro-Wilk y Breusch-Pagan,
respectivamente. La relaciéon entre la aceptabilidad observada y la aceptabilidad predicha se
analizd mediante una regresion auxiliar, junto con el célculo de R?, RMSE y MAE.

Debido al reducido numero de formulaciones experimentales (n = 9) y al caracter
practicamente saturado del modelo ctbico especial, estas métricas y diagnosticos se utilizaron
exclusivamente para describir el comportamiento local del metamodelo dentro del dominio
experimental. En estas condiciones, los procedimientos de remuestreo como la validacién
leave-one-out pueden resultar especialmente variables, ya que la exclusion de una sola
formulacion modifica de manera importante un ajuste realizado con muy pocos grados de
libertad; por ello, no se utilizaron como evidencia independiente de capacidad predictiva en
el presente analisis. La incertidumbre asociada al modelo se abordé posteriormente mediante
la propagacion de los coeficientes y de su matriz de varianzas y covarianzas en la simulacién
de Monte Carlo. En consecuencia, el modelo de referencia se empleé como una aproximaciéon
local para caracterizar computacionalmente el espacio de mezclas, y el alcance de sus

predicciones se restringio a los limites experimentales previamente establecidos.
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Muestreo restringido del espacio de mezclas

Se generaron 50,000 combinaciones aleatorias mediante una distribucion Dirichlet con
pardmetros a = (1, 1, 1), lo que permitié conservar la restriccion composicional x, + x, + x,
= 1. Posteriormente, las mezclas se filtraron para mantener uUnicamente aquellas que
cumplieron de manera simultédnea los limites experimentales de cada componente.

La region experimental se definié mediante los intervalos 0.30 < x, < 0.60, 0.20 < x,<0.50y
0.10 < x, < 0.20. Ademas, se delimitd una subregion prometedora definida por 0.50 < x, <
0.60,0.20 <£x,<0.30y 0.10 £ x, < 0.15, correspondiente a una zona previamente identificada
con potencial sensorial favorable. El tamafio inicial de muestreo se estableci¢ para obtener
una cobertura suficiente del simplex factible y conservar un numero adecuado de mezclas
después del filtrado por restricciones.

La estabilidad numérica del muestreo se verifico mediante la condicién x, + x, + x, = 1 antes
de aplicar los filtros regionales. Las mezclas externas al dominio experimental se descartaron
para evitar extrapolaciones.

Prediccién, robustez y sensibilidad local

Las combinaciones retenidas en la regién experimental y en la subregion prometedora se
evaluaron mediante el modelo cubico especial. La distribucion de la aceptabilidad predicha
se describié con medidas de tendencia central, dispersion, valores extremos y percentiles.
La robustez regional se calculé como la proporcion de combinaciones con aceptabilidad
predicha igual o superior a 113:

Robustez = numero de combinaciones con § = 113 / numero total de combinaciones
evaluadas

El umbral de 113 se establecié con base en el comportamiento del modelo y en los valores

de aceptabilidad asociados con formulaciones previamente identificadas como favorables.
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Esta clasificacion permiti6 comparar la region experimental completa con la subregion
prometedora y distinguir zonas de alto desempefio dentro del espacio de formulacion.

En la subregién prometedora, la sensibilidad local se evalué mediante correlaciones entre
cada componente y la aceptabilidad predicha. También se ajustd un modelo lineal local con
§ como variable dependiente y las proporciones de zanahoria, chile y sal como variables
independientes. Los resultados se interpretaron tinicamente dentro de la subregion, debido a
que los efectos composicionales dependen de la restriccién de suma unitaria y del balance
entre ingredientes.

Propagacion de incertidumbre y seleccion de formulaciones candidatas

La incertidumbre se propagd mediante 1,000 simulaciones de Monte Carlo. Este numero se
estableci6 como un tamafio de simulacion suficiente para obtener estimaciones
probabilisticas con una precisién adecuada para el propésito comparativo y exploratorio del
estudio, manteniendo un costo computacional razonable. Los coeficientes del modelo cubico
especial se generaron a partir de una distribucién normal multivariada definida por los
coeficientes estimados y su matriz de varianzas y covarianzas. Para cada combinacion de la
subregion se calcularon la media, la mediana, los percentiles 5 y 95, el ancho del intervalo de
incertidumbre del 90 % y la probabilidad de superar el umbral § > 113.

La simulacion no correspondié a una cadena de Markov; por ello, no se aplicaron criterios de
convergencia MCMC. Las estimaciones obtenidas con las 1,000 simulaciones se resumieron
mediante la media y la mediana de la probabilidad de alto desempefio y del ancho del
intervalo de incertidumbre del 90 %. No se realizd6 un analisis adicional incrementando
progresivamente el numero de simulaciones; por tanto, la estabilidad numérica frente al
tamafio de la simulacion se reconoce como una limitacion del anélisis.

Como control de sensibilidad del modelo, se comparé el modelo ctbico especial con un
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modelo cuadratico especial ajustado con los mismos componentes, pero sin el término de
interaccion ternaria. Para ambos modelos se calcularon métricas de desempefio y se
compararon las predicciones generadas dentro de la subregion prometedora. La diferencia
entre predicciones se calculdé como § cubico — § cuadratico, con el proposito de identificar
posibles desplazamientos asociados con la complejidad del modelo.

Las formulaciones candidatas se seleccionaron en la subregion prometedora utilizando el
percentil 90 (P90) de la aceptabilidad general predicha como criterio de preseleccion. Este
punto de corte se empled como un criterio operativo para conservar el decil superior de la
distribucion, en lugar de seleccionar unicamente la formulacién con el méximo predicho. Su
eleccion buscod equilibrar selectividad y disponibilidad de alternativas, manteniendo un
conjunto reducido de mezclas con desempefio esperado alto sobre el cual incorporar
posteriormente los criterios de incertidumbre. El P90 no se consider¢ un umbral inferencial ni
un criterio de optimalidad por si mismo. Las combinaciones con § = P90 se ordenaron de
mayor a menor valor de ¥ y se expresaron en proporciones y en gramos, considerando una
masa total de 107 g para la fase sélida evaluada. La seleccién final integré aceptabilidad
esperada, probabilidad de superar el umbral y amplitud del intervalo de incertidumbre. De
esta manera, el valor predicho se utilizd para la preseleccion, mientras que las métricas
derivadas de Monte Carlo permitieron discriminar entre formulaciones con desempefios
esperados similares. Las formulaciones resultantes se propusieron como alternativas
prioritarias para validacion experimental posterior.

RESULTADOS

Ajuste del metamodelo de referencia

El modelo cubico especial presenté un ajuste global adecuado para describir la aceptabilidad

general dentro del dominio experimental evaluado. El analisis de varianza mostré un
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estadistico F = 601.5 y un valor de p = 0.001661, lo que indica que la estructura del modelo
explico una proporcién relevante de la variabilidad observada en la respuesta sensorial.

El anélisis por términos indicod que los componentes lineales de zanahoria y chile aportaron
la mayor parte de la varianza explicada. La sal, las interacciones binarias y la interaccion
ternaria presentaron menor evidencia estadistica individual. En este dominio, la respuesta
estuvo dominada por el balance principal entre zanahoria y chile, mientras que la sal y las
interacciones contribuyeron al comportamiento regional de las mezclas.

Los diagnosticos residuales mostraron una distribucion alrededor de cero. El grafico de
residuos frente a valores ajustados presenté cierta curvatura en la linea suavizada; el gréfico
Q-Q mostroé una alineacién razonable con la recta tedrica, con desviaciones en los extremos;
el gréfico de escala-localizacion evidencié cambios en la dispersion residual, y el grafico de
residuos frente al apalancamiento mostrd observaciones con influencia relativamente alta.
Las pruebas complementarias fueron consistentes con la inspeccion visual. La prueba de
Shapiro-Wilk no indic6 desviacién estadistica respecto a la normalidad de los residuos (W =
0.97492; p = 09332), y la prueba de Breusch-Pagan no mostr6 evidencia de
heterocedasticidad (BP = 8.0026; p = 0.2379).

La comparacion entre valores observados y ajustados mostrd una relacion positiva. La recta
de calibracién presentd un intercepto cercano a cero y una pendiente de 1, compatible con
ausencia de sesgo sistematico global. El desempefio predictivo fue moderado, con R* =
0.6489, RMSE = 2.5294 y MAE = 2.0060. Los residuos del ajuste observado-predicho variaron
entre —4.0000 y 4.2641 unidades de aceptabilidad.

Con base en el ajuste global, los diagnosticos residuales y la ausencia de sesgo sistemaético
evidente, el modelo cubico especial se utiliz6 como base para la caracterizacion

computacional posterior.
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Figura 1. Ajuste y diagndstico del modelo de referencia para la aceptabilidad general del dulce
enchilado a base de zanahoria. (a) Gréficos diagnoésticos del modelo cubico especial,
incluyendo residuos frente a valores ajustados, grafico Q—Q de residuos, grafico de escala-
localizacion y residuos frente al apalancamiento con distancia de Cook. (b) Relacion entre los
valores observados y ajustados de aceptabilidad general, con la linea de ajuste y la de
referencia de prediccion perfecta.
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Fuente: Elaboracion propia

Exploracién computacional de la regién experimental

La exploracion computacional permitié describir la distribucion de la aceptabilidad predicha
dentro del espacio de mezcla definido por los limites de zanahoria, chile y sal. Las
combinaciones retenidas dentro de las restricciones experimentales mostraron gradientes
internos de desempefio.

La aceptabilidad predicha en la regiéon experimental vari¢ entre 109.35 y 120.46. La media fue
de 114.61 y la mediana de 114.43, por encima del umbral de alto desempefio establecido en
§ = 113. La desviacion estandar fue de 2.59, lo que evidencia variabilidad interna dentro del
dominio evaluado.

La proporcion de combinaciones por encima del umbral fue de 66.7 %, correspondiente a
1657 de las 2484 mezclas simuladas dentro de la region experimental. El percentil 10 fue de

111.27, mientras que el percentil 90 alcanzo6 118.15, lo que demuestra la presencia de mezclas
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con niveles contrastantes de aceptabilidad predicha dentro del mismo espacio factible.

El mapa ternario mostrd que los puntos simulados cubrieron unicamente la region delimitada
por los limites experimentales de cada componente. En ese dominio, los valores més altos de
aceptabilidad predicha se concentraron en una franja asociada con mayor proporcién relativa
de zanahoria y niveles controlados de chile y sal.

Figura 2. Caracterizacion computacional de la region experimental mediante la aceptabilidad
predicha. (a) Distribucion de frecuencias de la aceptabilidad general predicha en la region
experimental, con una linea punteada que indica el umbral de alto desempefio establecido en

113. (b) Mapa ternario de aceptabilidad predicha para las mezclas simuladas dentro del
dominio experimental restringido de zanahoria, chile y sal.
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Fuente: Elaboracion propia

Delimitacién y desempefio de la subregién prometedora

La subregion prometedora permitio acotar el andlisis a una zona del espacio de mezcla con
menor dispersion de la respuesta predicha. La aceptabilidad en esta subregion varid entre
112.75 y 115.65. La media fue de 113.66 y la mediana de 113.57, ambas ligeramente por
encima del umbral de alto desempefio. La desviacion estdndar fue de 0.66, menor que la
observada en la region experimental completa.

El percentil 10 fue de 112.90 y el percentil 90 de 114.64, lo que indica una distribucion méas

compacta de la respuesta. De las 131 combinaciones evaluadas en esta zona, 107 superaron
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¥ = 113, equivalente al 81.7 %. Esta proporcion fue mayor que la obtenida para la regién
experimental completa, donde el valor fue de 66.7 %.

El mapa ternario ubico la subregion en una zona compacta del simplex, asociada con
proporciones relativamente altas de zanahoria y niveles controlados de chile y sal. La
comparacion mediante boxplot mostré que la region experimental completa tuvo mayor
amplitud, con valores méximos més altos y valores minimos mas bajos, mientras que la
subregion concentré la respuesta en un intervalo més estrecho y favorable.

Figura 3. Analisis comparativo de la subregién prometedora frente a la region experimental
completa. (a) Distribucién de frecuencias de la aceptabilidad general predicha en la subregion
prometedora, con una linea punteada que indica el umbral de alto desempefio establecido en
113. (b) Mapa ternario de aceptabilidad predicha para las mezclas simuladas en la subregion
prometedora, definida por altas proporciones de zanahoria y niveles controlados de chile y

de sal. (c) Comparacion de la variabilidad de la aceptabilidad predicha entre la region
experimental completa y la subregion prometedora.
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Fuente: Elaboracién propia
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Robustez y sensibilidad local del espacio de formulacién

La evaluacién de robustez permitio clasificar el espacio de formulacion con base en el umbral
de aceptabilidad predicha. Las combinaciones con § = 113 se consideraron de alto
desempefio, mientras que las restantes quedaron fuera del criterio definido.

En la regién experimental completa, 1657 de 2484 combinaciones superaron el umbral, con
una robustez de 66.7 %. En la subregion prometedora, la robustez aumento6 a 81.7 %, con 107
de 131 combinaciones por encima del umbral. Las mezclas de alto desempefio se agruparon
en una franja especifica del mapa ternario, lo que indica una distribuciéon espacial diferenciada
dentro del dominio factible.

La clasificaciéon binaria también mostro diferencias en la respuesta predicha. En el grupo de
alto desempefio, la aceptabilidad presenté una media de 116.05, con valores entre 113.00 y
120.46. En las combinaciones restantes, la media fue de 111.73, con valores entre 109.35 y
113.00. La salida de optimizacién de referencia generd una combinacion con x, = 0.60, x, =
0.50 y x, = 0.10, cuya suma fue 1.20. Esta soluciéon no cumpli¢ la restricciéon x, + x, + X, = 1;
por ello, la evaluacion en el simplex restringido permitid conservar Unicamente mezclas

composicionalmente factibles.
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Figura 4. Evaluacion de la robustez del espacio de formulacion mediante zonas de alto
desempefio. Mapa ternario de mezclas simuladas en la region experimental, clasificadas segin
el umbral de aceptabilidad predicho (§ = 113).

Zonas de alto desempefio (y = 113)
Zanahoria (x1) ® Alto desempeno
Resto
v
Chile (x2) Sal (x3)

Fuente: Elaboracion propia

El analisis de sensibilidad local indic6 que, exclusivamente dentro de la subregion
prometedora evaluada, la sal presentd la asociacion negativa mas fuerte con la aceptabilidad
predicha (r = —0.950). El chile mostré una correlacién positiva alta (r = 0.692), mientras que
la zanahoria presentd una correlacion positiva menor (r = 0.223). Estas correlaciones
describen unicamente la covariacion entre composicion y respuesta predicha en esta porcion
restringida del simplex; debido a la naturaleza composicional de los datos y al carécter local
del anélisis, no representan efectos independientes de los componentes ni pueden
generalizarse al dominio experimental completo.

El modelo lineal local presentd R* = 0.9687 y R? ajustado = 0.9682. Debido a la restricciéon de
mezcla, uno de los componentes quedd no estimable por singularidad. Bajo esta
parametrizacion, los coeficientes estimados para zanahoria y chile fueron positivos, con

valores de 47.43 y 64.16, respectivamente. Al igual que las correlaciones, estos coeficientes
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describen el comportamiento de la respuesta tinicamente dentro de la subregién analizada y
no se utilizaron para inferir efectos globales en el espacio completo de formulacién.
Figura 5. Sensibilidad local de la aceptabilidad predicha en la subregién prometedora.

Correlacion entre las proporciones de zanahoria, chile y sal y la aceptabilidad general predicha
en la subregion seleccionada.
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Fuente: Elaboracion propia

Incertidumbre predictiva y comparacién de modelos

La simulaciéon de Monte Carlo permitié evaluar la estabilidad de las predicciones en la
subregion prometedora. La probabilidad de alto desempefio, definida como P(y > 113), vario
entre 0.486 y 0.717, con una media de 0.569 y una mediana de 0.563. Estos valores indican
que la probabilidad de superar el umbral cambi¢ entre combinaciones dentro de la misma
subregion. La incertidumbre predictiva local también presentd variacion. El ancho del
intervalo del 90 % oscil6 entre 10.87 y 15.30 unidades de aceptabilidad, con una media de
12.08 y una mediana de 11.91. Las combinaciones con mayor aceptabilidad esperada no

siempre presentaron el menor intervalo de incertidumbre.
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Figura 6. Evaluacion de la incertidumbre predictiva mediante simulacién de Monte Carlo en
la subregion prometedora. (a) Mapa ternario de la probabilidad de alto desempefio, estimada
como la proporcion de simulaciones de Monte Carlo en las que la aceptabilidad predicha
superd el umbral § > 113. (b) Mapa ternario de incertidumbre predictiva local, expresada
como el ancho del intervalo del 90 % de las predicciones simuladas. (c) Distribucién de
frecuencias de la probabilidad de alto desempefio en las mezclas simuladas de la subregion.
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Fuente: Elaboracion propia

La comparacion entre el modelo cubico especial y el modelo cuadratico especial permitid
evaluar la dependencia de las predicciones respecto a la complejidad del modelo. El modelo
cuadratico especial presentd R* = 0.9993, R* ajustado = 0.9980 y p = 7.621 X 107° En el
ANOVA, los componentes lineales de zanahoria y chile concentraron los mayores aportes,
mientras que las interacciones binarias presentaron menor evidencia estadistica individual.

La relacién entre las predicciones de ambos modelos en la subregion mostrd una tendencia
positiva. Las mezclas con valores altos en un modelo tendieron a conservar valores altos en

el otro. Sin embargo, varios puntos quedaron por debajo de la linea de igualdad, lo que indica
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que el modelo cubico generd predicciones menores que el cuadratico en parte de las
combinaciones. La diferencia § cubico — § cuadrético present6 una media de —0.355 unidades
y una mediana de —0.374, con valores entre —1.364 y 0.667. Esta distribucion, desplazada
hacia valores negativos, indica que el modelo cubico fue ligeramente més conservador en la
subregion. En la comparacion observado-ajustado del conjunto experimental original, el
modelo cubico mostré mejor desempeftio relativo que el cuadrético, con R* = 0.6489, RMSE
= 2.5294 y MAE = 2.0060, frente a R* = 0.5028, RMSE = 3.0099 y MAE = 2.4375 para el
modelo cuadratico.

Figura 7. Comparacion entre el modelo cubico especial y el modelo cuadrético especial en la
subregion prometedora. (a) Relacion entre las predicciones de aceptabilidad general
generadas por el modelo cuadratico especial y por el modelo cubico especial para las mezclas
simuladas en la subregion. La linea diagonal representa la igualdad entre ambos modelos. (b)

Distribucion de las diferencias entre predicciones, calculadas como y ctibico — § cuadrético;
la linea punteada indica una diferencia igual a cero.
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Fuente: Elaboracion propia

Formulaciones candidatas para validacién experimental
Las formulaciones candidatas se seleccionaron dentro de la subregion prometedora a partir
del segmento superior de aceptabilidad predicha. Para la presentacién de resultados se

conservaron las cinco mezclas con mayor y, considerando ademas la probabilidad de superar
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el umbral y el ancho del intervalo de incertidumbre.

Las candidatas presentaron valores de § entre 115.09 y 115.65, por encima de la media de la
subregion (113.66) y del percentil 75 (114.10). Su composicién se concentrd en un intervalo
estrecho: zanahoria entre 0.585 y 0.599, chile entre 0.295 y 0.300 y sal entre 0.103y 0.115. En
una base de 107 g de fase solida, estas proporciones correspondieron aproximadamente a
62.63-64.10 g de zanahoria, 31.61-32.08 g de mezcla de chiles y 11.06-12.29 g de sal.

La formulacion C1 presento¢ el mayor valor de aceptabilidad predicha (y = 115.65), junto con
el mayor ancho del intervalo de incertidumbre (15.30). La formulacion C4 mostrdé una
aceptabilidad predicha ligeramente menor (§ = 115.14), con la mayor probabilidad de superar
el umbral (0.717) y un intervalo de incertidumbre més estrecho (11.53).

Tabla 1. Formulaciones candidatas sugeridas para validacién experimental.

Candidata 2 <o Chile % 521 Eg?nahom g)]ﬂe Sal(g)y }13?:;)2 3332" -
Cl1 0599 0298 0.103 6410 3184 11.06 11565 0696 1530
C2 0592 0298 0.110 6334 3189 1178 11532 0712 1263
C3 0594 0295 0110 6360 3161 1179 11519 0691 1286
C4 0585 0300 0115 6263 3208 1229 11514 0717 1153
Cs 0590 0297 0.114 6308 3177 12.14 11509 0700 1191

Fuente: Elaboracion propia

DISCUSIONES

Ajuste del metamodelo de referencia

El modelo cubico especial se consider¢ dentro de las restricciones del disefio original, debido
a que fue ajustado con nueve formulaciones y pocos grados de libertad residuales. En disefios
de mezclas aplicados a alimentos, la eleccion entre modelos cuadraticos o cubicos especiales

depende del equilibrio entre ajuste, parsimonia, diagnoéstico residual y capacidad predictiva
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dentro del dominio experimental (Loubes et al., 2016; Squeo et al., 2021; Taromsari & Ghiassi
Tarzi, 2024).

La menor evidencia estadistica individual de la sal y las interacciones debe analizarse
considerando la geometria del simplex. Debido a la restriccion de suma unitaria, los
coeficientes no representan efectos independientes; las superficies de respuesta, los mapas
ternarios y los andlisis regionales proporcionan una interpretacion més adecuada del
comportamiento de la mezcla (Adeyeye et al., 2022; Becerra & Goos, 2023; Oguaghamba &
Onyia, 2019).

Los diagnoésticos respaldaron su uso como aproximacion local dentro del dominio
experimental. La distribucién de los residuos, la ausencia de heterocedasticidad estadistica y
la relaciéon entre valores observados y ajustados proporcionaron elementos para utilizar el
metamodelo en la caracterizacién computacional posterior. Sin embargo, el tamafio del
conjunto experimental y la influencia relativa de algunas observaciones exigen considerar las
predicciones como hipoétesis de formulacién que deben confirmarse sensorialmente (Buruk
Sahin et al., 2016; Loubes et al., 2016; Squeo et al., 2021; Taromsari & Ghiassi Tarzi, 2024).
Exploracién computacional de la regién experimental

La exploracion computacional reveld zonas con diferentes niveles de aceptabilidad predicha,
lo que indica que la factibilidad composicional no implica un desempefio sensorial uniforme.
En disefios de mezclas, la respuesta debe interpretarse dentro del simplex, donde los mapas
ternarios y las superficies permiten reconocer patrones espaciales asociados con la
composicién (Adeyeye et al., 2022; Becerra & Goos, 2023).

La amplitud de la distribucién mostré que el dominio incluye combinaciones favorables y
mezclas de menor desempefio. La seleccion de formulaciones debe considerar esta estructura

interna y mantenerse dentro de los limites evaluados para evitar extrapolaciones (Loubes
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et al.,, 2016; Squeo et al., 2021).

La concentracién de valores altos en una franja del mapa ternario justifico la delimitacion de
una subregion. Las predicciones del modelo permiten priorizar zonas y formulaciones, aunque
su adopcion tecnolégica o sensorial requiere confirmacion experimental (Squeo et al., 2021;
Taromsari & Ghiassi Tarzi, 2024).

Delimitacién y desempefio de la subregion prometedora

El acotamiento composicional concentro respuestas mas estables que las observadas en la
region experimental completa. Este resultado concuerda con el uso de superficies de
respuesta para identificar zonas de alto desempefio y reducir la dependencia de méaximos
puntuales (De Souza et al,, 2012; L. Liu et al., 2020).

La menor dispersién indica que una ventana mas estrecha puede favorecer la consistencia de
la aceptabilidad predicha. En formulaciones alimentarias, las regiones acotadas se emplean
para equilibrar atributos sensoriales y tecnolégicos y seleccionar candidatas mas consistentes
para evaluaciones posteriores (BenJemaa et al., 2022; Giannakourou et al., 2020; Hu et al,,
2025; Martin-Diana et al.,, 2017).

La ubicacion de la subregion también es coherente con el producto: la zanahoria constituye
la base, mientras que el chile y la sal deben mantenerse en proporciones que conserven el
carécter enchilado y el agrado general. Este balance sugiere que la respuesta depende de las
proporciones relativas y de las interacciones entre componentes (Becerra & Goos, 2023; De
Souza et al., 2012).

En consecuencia, la subregion reduce el espacio de busqueda a un conjunto manejable de
mezclas factibles y estables, evitando que la seleccion se base Unicamente en el maximo

predicho.
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Robustez, sensibilidad local e incertidumbre predictiva

Las mezclas de alto desempefio se agruparon en una zona definida, lo que es coherente con
un patron de aceptabilidad predicha asociado al balance composicional y a la posicion de las
formulaciones dentro del simplex.

La sensibilidad local mostré una asociacién negativa de la sal con la aceptabilidad, una
asociacion positiva del chile y una asociacién positiva menor de la zanahoria. Estas relaciones
se limitan a la subregion evaluada, pues las asociaciones observadas entre cada componente
y la respuesta predicha estan condicionadas por la suma unitaria y el ajuste simultaneo de los
ingredientes restantes (Becerra & Goos, 2023; Oguaghamba & Onyia, 2019). Por tanto, estos
patrones deben considerarse descriptores locales del comportamiento del metamodelo y no
efectos sensoriales independientes de los componentes.

La simulacion de Monte Carlo incorporé la incertidumbre del metamodelo a la seleccién. Las
diferencias en la probabilidad de superar el umbral y en la amplitud de los intervalos
mostraron que, bajo la incertidumbre propagada del modelo, formulaciones con aceptabilidad
esperada similar podian presentar diferentes perfiles de incertidumbre predictiva. Los criterios
probabilisticos resultan utiles cuando el modelo procede de un conjunto experimental
reducido (Kuk et al., 2019; Serban et al., 2019).

La comparacion con el modelo cuadrético especial proporcioné un control adicional. El
modelo cubico generé predicciones ligeramente mdas conservadoras en la subregion y
presentd métricas relativamente més favorables en la comparacion entre valores observados
y ajustados. Estos resultados son consistentes con diferencias locales asociadas a la estructura
y complejidad de ambos modelos, pero no constituyen una validacion independiente de la
superioridad del modelo cubico. Los modelos flexibles pueden describir patrones locales en

formulaciones con interacciones, pero deben evaluarse considerando el tamafio de muestra,
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la incertidumbre y la necesidad de validacion posterior (Boateng et al., 2023; Jiang et al., 2025).
Formulaciones candidatas para validacion experimental

La seleccion integré el desempefio regional, la robustez, la sensibilidad local y la incertidumbre
predictiva. Este procedimiento redujo la exploracién computacional a un conjunto de mezclas
factibles, conservando la condicién x, + x, + x, = 1 y evitando extrapolaciones fuera del
dominio estudiado (Becerra & Goos, 2023; De Souza et al., 2012).

Las candidatas compartieron una proporcién alta de zanahoria, un nivel moderado-alto de
chile y una cantidad controlada de sal, en concordancia con la sensibilidad local. El mayor
valor predicho no coincidié necesariamente con el mejor balance probabilistico; por ello, la
aceptabilidad esperada se interpreté junto con la probabilidad de superar el umbral y la
amplitud de la incertidumbre.

Esta forma de priorizacion permite seleccionar mezclas con mayor solidez para la validacion,
sin depender unicamente del méaximo estimado por el modelo (Anaya-Esparza et al., 2023;
Ramirez-Brewer et al., 2024). Las cinco formulaciones propuestas deben entenderse como
alternativas prioritarias para la siguiente etapa experimental: mezclas composicionalmente
factibles, con aceptabilidad predicha favorable y distintos balances entre probabilidad e
incertidumbre.

CONCLUSIONES

La caracterizacion computacional mostrdé que la region de alta aceptabilidad previamente
delimitada presentd una estructura interna diferenciada, con zonas de mayor consistencia
predictiva y con variabilidad suficiente para justificar una seleccion regional de formulaciones.
Los resultados computacionales sugieren que la subregién prometedora constituyé un
espacio de priorizacion con mayor estabilidad predictiva que la region experimental completa,

al concentrar mezclas con desempefio esperado favorable y criterios probabilisticos més
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favorables para orientar su seleccion hacia una etapa de validacién sensorial. Por lo tanto, los
resultados fueron parcialmente consistentes con la hipotesis planteada, ya que la subregion
permitié reducir el espacio experimental y orientar la seleccion de formulaciones candidatas,
aunque el desempefio estimado quedé condicionado por la incertidumbre del metamodelo y
requiere confirmacion mediante nuevas evaluaciones sensoriales.
Como perspectiva, las formulaciones candidatas deberan evaluarse mediante ensayos
sensoriales confirmatorios con panelistas y consumidores objetivo, incorporando mediciones
instrumentales de textura, color y estabilidad durante almacenamiento; ademés, sera
necesario evaluar experimentalmente el desempefio de la subregion mediante disefios con
réplicas, modelos alternativos y criterios de optimizacion multirrespuesta que integren
aceptabilidad, pungencia, salinidad y factibilidad tecnoldgica bajo condiciones reales de
elaboracion.
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