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Abstract:

Spicy confectionery products formulated with vegetable ingredients require optimization of ingredient proportions to achieve
consumer acceptance. This study aimed to optimize the formulation of a carrot-based spicy candy by modeling how carrot powder,
chili blend, and salt proportions affected overall liking, using an extreme vertices mixture design implemented in R to guide
formulation. Nine formulations within defined proportion limits were generated and evaluated by 25 trained panelists on a 5-point
hedonic scale, and a special cubic mixture model was fitted by ordinary least squares; model adequacy was examined through
ANOVA, residual diagnostics, and cross-validation, and response surfaces were used to explore the design space, followed by
numerical optimization with box-constrained L-BFGS-B. Carrot and chili fractions dominated the explained variance, and the model
described the training data well, while cross-validation revealed moderate predictive ability and signs of overfitting. Contour and
Piepel plots indicated a favorable region characterized by high carrot levels, moderate chili, and controlled salt, whereas the numerical
optimum fell outside the feasible mixture region and produced inflated liking predictions. In conclusion, the approach delineated
promising formulation zones but underscored the need for stricter mixture constraints, more formulations, and experimental validation
to consolidate an optimized carrot-based spicy candy.
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Resumen:

Los productos de confiteria elaborados con bases vegetales requieren ajustar con precision las proporciones de sus componentes para
alcanzar niveles adecuados de agrado sensorial. Este estudio tuvo como objetivo optimizar la formulacion de un dulce enchilado a
base de zanahoria mediante la modelacion del efecto de zanahoria en polvo, mezcla de chiles y sal sobre la aceptabilidad general,
utilizando un disefio de mezclas de vértices extremos para definir el espacio experimental. Se generaron nueve formulaciones dentro
de limites preestablecidos y fueron evaluadas por 25 panelistas en una escala hedonica de 5 puntos; posteriormente, se ajustd un
modelo cubico especial mediante minimos cuadrados ordinarios, cuya adecuacion se examind con ANOVA, diagnoésticos residuales
y validacion cruzada. Las superficies de respuesta permitieron explorar el comportamiento de la mezcla, mostrando que zanahoria y
chile explicaron la mayor parte de la variabilidad, mientras que la capacidad predictiva del modelo fue moderada y present indicios
de sobreajuste. Los graficos de contorno sefialaron una region favorable caracterizada por niveles altos de zanahoria, cantidades
moderadas de chile y sal controlada, aunque la soluciéon obtenida por optimizacion numérica quedd fuera del espacio de mezcla
factible. En conclusion, los resultados permitieron identificar zonas promisorios de formulacion y reforzaron la necesidad de ampliar
el nimero de ensayos, aplicar restricciones mas estrictas y validar experimentalmente las combinaciones propuestas.
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Introduccion

El desarrollo de productos de confiteria con ingredientes
de origen vegetal se ha fortalecido como estrategia para
responder a la demanda de opciones con perfiles
sensoriales atractivos y atributos funcionales [1,2]. El uso
de hortalizas deshidratadas, en particular el polvo de
zanahoria, se ha vinculado con mejoras en el color y la
estabilidad de pigmentos en distintos alimentos [3,4].
Diversos trabajos muestran que estos ingredientes
también aportan compuestos bioactivos y contribuyen al
contenido antioxidante de productos como barras,
extruidos y snacks [5-7]. Ademas de su aporte funcional,
el polvo de zanahoria influye en la percepcion de sabor y
dulzor, lo que favorece su incorporacién en matrices de
confiteria y productos de tipo golosina [2,8].

Los productos de confiteria elaborados a base de chile,
conocidos como productos enchilados, se caracterizan
por una combinacién compleja de dulzor, acidez,
pungencia y salinidad, cuyo equilibrio condiciona la
aceptacion por parte de las y los consumidores [9,10].
Estudios en chocolates picantes y otros sistemas
condimentados muestran que la interaccion entre
ingredientes dulces y componentes derivados de
Capsicum modifica el perfil sensorial y el agrado percibido
[11,12]. Se ha observado ademas que la experiencia
previa con alimentos pungentes y la sensibilidad
individual a la capsaicina influyen en la preferencia por
productos que combinan sabores dulces y picantes [11—
13]. En este tipo de formulaciones, el ajuste manual de
las proporciones de componentes suele requerir multiples
iteraciones y puede conducir a combinaciones
suboptimas, lo que motiva el uso de enfoques
experimentales mas estructurados para mejorar la
aceptabilidad global [14,15].

Los disefios de mezclas proporcionan un marco
estadistico adecuado cuando la respuesta depende de
las proporciones relativas de los componentes, mas que
de sus cantidades absolutas [16]. Este enfoque permite
estimar efectos principales e interacciones entre
ingredientes, y en caso necesario incorporar términos
cubicos para describir comportamientos no lineales en
sistemas alimentarios complejos [17,18]. Aplicaciones
recientes en productos horneados, formulaciones sin
gluten y oleogeles muestran que los disefios de mezclas
facilitan la vinculacion entre proporciones de ingredientes
y propiedades tecnologicas, nutricionales o sensoriales,
apoyando la optimizacion de formulaciones [19-21]. En
particular, los disefios de vértices extremos resultan
apropiados cuando cada componente debe mantenerse
dentro de limites minimos y maximos definidos por
requisitos funcionales o sensoriales, lo que acota la
region experimental a combinaciones factibles desde el
punto de vista tecnolégico [17,18,20].

La formulacion basada en prueba-error presenta
limitaciones en términos de tiempo, costo y capacidad
para explorar de manera sistematica las interacciones
entre componentes [22]. El empleo de disefios de
mezclas, acompafiado de modelos estadisticos

adecuados, permite reducir el nUmero de experimentos y
obtener superficies de respuesta y/o graficos de contorno
que facilitan la prediccion del comportamiento dentro de
la region de estudio [16,17,23]. El software libre R se ha
consolidado como una herramienta accesible para
implementar este tipo de disefios, ajustar modelos
polinomiales de mezclas, generar visualizaciones
especializadas y realizar optimizaciones numéricas
mediante paquetes como ‘mixexp’ [16,17]. A pesar de
estos avances, persiste una brecha entre la literatura
metodolégica y los recursos con formato de tutorial
aplicados a casos concretos en confiteria, en especial a
productos enchilados formulados con ingredientes
vegetales [17,22,24]. Ademas, se mantienen discusiones
sobre la eleccién del orden del modelo (cuadratico o
cubico), la forma de representar las restricciones (suma
unitaria frente a cajas de proporciones acotadas) y el
criterio sensorial que se selecciona como variable de
respuesta principal (aceptabilidad general, intensidades
especificas o preferencia) [17-19]. En este sentido, este
estudio se plantea también como un caso metodolégico
que ilustra la aplicacion practica de los disefios de
mezclas de vértices extremos en sistemas de confiteria
vegetal, destacando cémo este enfoque permite delimitar
regiones prometedoras de formulacién bajo restricciones
sensoriales y tecnoldgicas.

De acuerdo con todo lo anterior, el presente trabajo tiene
como objetivo delimitar, dentro del dominio experimental
establecido, una regién de formulacion de un dulce
enchilado a base de zanahoria que presente altos niveles
de aceptabilidad general, utilizando un disefio de mezclas
de vértices extremos. El andlisis se centra en tres
componentes: polvo de zanahoria (x;), mezcla de chiles
(x2) y sal (x3), cuyos rangos de proporcion se definieron
con base en consideraciones sensoriales y tecnolégicas.

Materiales y Métodos
Materiales y formulacién del producto

Los ingredientes, los aditivos alimentarios y la
formulacién base del dulce enchilado a base de zanahoria
fueron proporcionados por una empresa de confiteria
ubicada en Mineral de la Reforma, Hidalgo, México. La
matriz base corresponde a un prototipo comercial en
desarrollo que incluye azucares, hidrocoloides,
acidulantes, humectantes y conservadores. Estos
componentes se mantuvieron constantes en todas las
formulaciones evaluadas y no formaron parte de los
factores del disefo experimental.

Debido a acuerdos de colaboracion con la empresa, la
composicion cuantitativa detallada de esta matriz base no
se describe, ya que se trata de un desarrollo tecnologico
en curso. No obstante, el estudio se centra
exclusivamente en la variacion de las proporciones de tres
componentes ajustables de la formulacion: polvo de
zanahoria (x;), mezcla de chiles (x;) y sal (x3). La
informacion proporcionada sobre estos tres factores y sus
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rangos de proporcién permite seguir el procedimiento
experimental descrito y trasladar el enfoque de disefio de
mezclas de vértices extremos a otras matrices de
confiteria con caracteristicas similares

Diseiio de mezclas tipo vértices extremos

El estudio se plante6 como un disefio de mezclas con tres
componentes: polvo de zanahoria (x1), mezcla de chiles
(x2) y sal (x3), cada uno restringido a un intervalo de
proporciones determinado por  consideraciones
sensoriales y tecnolégicas derivadas de pruebas
preliminares y de la experiencia de la empresa productora.
Los limites establecidos fueron 0.30 < x1 < 0.60 para el
polvo de zanahoria, 0.20 < x2 < 0.50 para la mezcla de
chiles y 0.10 < x3 < 0.20 para la sal [25].

Las proporciones se definieron de manera que la suma de
los 3 componentes fuera igual a 1 dentro de la region
factible, respetando al mismo tiempo los rangos minimo y
maximo de cada ingrediente. Para facilitar la elaboracion
de los prototipos, las fracciones de mezcla se escalaron a
una masa total de 107 g de la fase solida correspondiente,
de modo que las cantidades de polvo de zanahoria,
mezcla de chiles y sal pudieran pesarse directamente en
gramos durante la preparacion de las muestras.

Se selecciond un disefio de vértices extremos utilizando la
funcion ‘Xvert()’ del paquete ‘mixexp’ en R, lo que permitié
generar combinaciones localizadas en los vértices vy
puntos internos de la regidon delimitada por las
restricciones de cada componente, asegurando que todos
los ensayos se realicen en formulaciones factibles desde
el punto de vista sensorial y de procesabilidad, y que la
posterior optimizacion se lleve a cabo dentro de la misma
region experimental. El disefio incluyd vértices, puntos
sobre aristas y puntos interiores de la mezcla mediante el
parametro ‘ndm = 1, lo que resultdé en una matriz de nueve
formulaciones [25,26].

Para definir la combinaciéon éptima de ingredientes del
dulce enchilado a base de zanahoria, se construyd un
disefio de mezclas de vértices extremos empleando el
paquete ‘mixexp’ de R. Se seleccionaron tres
componentes (zanahoria, chile y sal) y se establecieron
limites superiores e inferiores para cada uno con el fin de
acotar la region factible de formulacion. El disefio se
gener6 mediante la funcion ‘Xvert’, incorporando
centroides de primer orden y evitando la creacién
automatica de graficos, lo que permitid controlar cada
etapa del analisis [26].

Posteriormente, los componentes se codificaron para
expresar sus proporciones en funcién de la masa total
asignada a la mezcla (107 g), y el conjunto de corridas
experimentales se aleatorizé (‘set.seed’) para asegurar
reproducibilidad y minimizar posibles efectos asociados

al orden de ejecucion. La matriz final de experimentos se
muestra en la Tabla 1.

La region experimental se visualizd mediante la funcion
‘DesignPoints’, la cual permitié representar los limites
geomeétricos del disefio dentro del espacio tridimensional

de mezcla (Figura 1).

Tabla 1. Matriz experimental del disefio de vértices
extremos para la formulacion de dulce enchilado a base

de zanahoria

x1 x2 x3 dimen Zanahoria Chile Sal
0.6000 0.2000 0.2000 O 64.2000 21.4000 21.4000
0.3000 0.5000 0.2000 O 32.1000 53.5000 21.4000
0.6000 0.3000 0.1000 O 64.2000 32.1000 10.7000
0.4000 0.5000 0.1000 O 42.8000 53.5000 10.7010
0.6000 0.2500 0.1500 1 64.2000 26.7500 16.0500
0.3500 0.5000 0.1500 1 37.4500 53.5000 16.0500
0.5000 0.4000 0.1000 1 53.5000 42.8000 10.7010
0.4500 0.3500 0.2000 1 48.1500 37.4500 21.4000
0.4750 0.3750 0.1500 2 50.8250 40.1250 16.0500

0.2 0.4 0.6 0.8
Fraction x3

Figura 1. Region experimental correspondiente al
disefio de mezclas de vértices extremos para un dulce
enchilado a base de zanahoria

Analisis Sensorial

La evaluaciéon sensorial fue realizada por 25 panelistas
entrenados, todos ellos estudiantes de la Licenciatura en
Quimica de Alimentos de la Universidad Auténoma del
Estado de Hidalgo, México. Los panelistas fueron
capacitados para evaluar el nivel de aceptabilidad general
en el dulce enchilado a base de zanahoria. Las muestras
se presentaron individualmente a los evaluadores en
recipientes pequefios de plastico, etiquetados con
codigos de tres digitos. Los panelistas asignaron
puntuaciones de 1 a 5 para la aceptabilidad general del
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producto: 1 = Me disgusta mucho, 2 = No me gusta, 3 =
No me gusta ni me disgusta, 4 = Me gustay 5 = Me gusta
mucho [27,28].

Cada formulacion se elaboro una sola vez, sin réplicas de
preparacion, debido a limitaciones de recursos; sin
embargo, cada formulacion fue evaluada por 25
panelistas, generando observaciones independientes
suficientes para estimar la variabilidad de la respuesta
sensorial y ajustar el modelo de mezclas. En este estudio,
la unidad experimental se considerd el panelista, no la
repeticion de la elaboracion.

Optimizacion de la mezcla

El analisis de mezclas se llevd a cabo en R empleando el
paquete ‘mixexp’, con el fin de modelar la respuesta
sensorial asociada al nivel de aceptabilidad general del
dulce enchilado a base de zanahoria. El conjunto de
factores correspondio a las proporciones de zanahoria en
polvo (x,), chile en polvo (x;) y sal (x3), mientras que la
variable de respuesta fue el puntaje del nivel general de
aceptabilidad. A partir de los datos experimentales, se
ajusté un modelo cubico sin intercepto que incorporo los
términos lineales, las interacciones binarias y la
interaccion ternaria propias de un disefio de mezclas de
vértices extremos [27]. El modelo adoptado se muestra
en la Ecuacion 1.

Y = Bixy + Boxy + B3xs + BiaXiz + PisX1z + BazXaz + Pra3Xizz

La eleccion de un modelo cubico sin intercepto se
fundamento en las caracteristicas geométricas del disefio
de vértices extremos empleado. Las restricciones
impuestas a las proporciones de los componentes
generaron una region experimental poligonal e irregular,
condicion en la cual los modelos de orden inferior pueden
no capturar adecuadamente la respuesta ni las
interacciones propias de dominios no simpliciales [26]. En
este tipo de disefios restringidos, la inclusion de términos
cubicos mejora la descripcion de la estructura de la
respuesta dentro del dominio factible y la capacidad
predictiva local [26]. Aunque el experimento incluyo
nueve formulaciones sin réplicas de preparacion, la
presencia de vértices, puntos sobre aristas y un punto
interior proporciono la estructura minima necesaria para
identificar los coeficientes del modelo cubico, lo que da
lugar a un disefio practicamente saturado con un nimero
reducido de grados de libertad para el error. En este
sentido, el modelo se utiliza principalmente con fines
descriptivos y de prediccion local dentro del dominio
experimental.

El ajuste se realizd mediante minimos cuadrados
ordinarios y su evaluacion incluyo el analisis del ANOVA,
la inspeccion de residuos, la distancia de Cook y pruebas
de normalidad (Shapiro-Wilk) y heterocedasticidad
(Breusch—Pagan). Con base en los coeficientes
estimados, se generaron predicciones dentro de los
limites experimentales establecidos (x;: 0.30-0.60; x,:
0.20-0.50; x3: 0.10-0.20).

Para visualizar el comportamiento de la mezcla dentro del
espacio experimental, se empled la funcion ‘ModelPlot’,
configurada para mostrar contornos de respuesta tanto
en coordenadas reales como en coordenadas pseudo-
componentes. Esta representacién permitié identificar
gradientes de aceptabilidad y zonas con alto desempefio
sensorial.

En la etapa de optimizacion, el algoritmo L-BFGS-B se
aplicé tratando el vector (x5, Xz, X3) como variables
continuas acotadas, utilizando como funcion objetivo la
prediccion del modelo (el nivel de aceptabilidad general).
Las restricciones se establecieron como cajas
independientes para cada componente: x; € [0.30, 0.60],
X, € [0.20, 0.50] y x3 € [0.10, 0.20], sin imponer la
condicion de suma unitaria x; + X, + x3 = 1, dado que
estas proporciones representan fracciones acotadas de
una formulacién previa y no un simplex normalizado. Esta
configuracion define un problema de optimizacion con
limites de caja, para el cual L-BFGS-B es adecuado y se
ha empleado en formulaciones alimentarias donde los
factores composicionales operan dentro de intervalos
prefijados [29]. El procedimiento evalué combinaciones
factibles dentro del dominio experimental y determiné el
vector (X1, Xz, X3) que maximizaba la aceptabilidad
prevista.

Finalmente, se construyé una grafica de “Nivel de
aceptabilidad general observado vs. ajustado” para
evaluar el desempefio del modelo, a partir de la cual se
estimaron el coeficiente de determinacion (R?), la raiz del
error cuadratico medio (RMSE) y el error absoluto medio
(MAE) [30].

Resultados y Discusion

Desempeiio del modelo de mezclas

Dado el numero limitado de formulaciones (nueve
corridas para siete parametros del modelo cubico
especial) y el caracter practicamente saturado del disefio,
desde el inicio del analisis se considerd la posibilidad de
sobreajuste, por lo que los indicadores de ajuste se
interpretaron con cautela. La literatura reciente ha
mostrado que, en disefios de mezclas y modelos cubicos
aplicados a formulaciones alimentarias, los términos
lineales suelen explicar la mayor parte de la variabilidad,
mientras que las interacciones, aun sin significancia
individual, pueden aportar informacién util sobre la
direccionalidad de los efectos y mejorar la capacidad
predictiva del modelo [31-33]. Bajo este enfoque, los
coeficientes del modelo cubico ajustado para el dulce
enchilado a base de zanahoria permiten interpretar la
estructura de las relaciones entre componentes: los
coeficientes binarios positivos sugieren sinergias
potenciales entre pares de ingredientes, mientras que el
coeficiente ternario negativo refleja un patron mas
complejo en la mezcla cuando intervienen
simultaneamente los tres componentes. No obstante,
ninguno de los coeficientes alcanz6 significancia
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estadistica (p > 0.05; Tabla 2), por lo que estas
interpretaciones deben asumirse como exploratorias y
circunscritas al dominio experimental evaluado.

En el analisis de varianza por términos (Tabla 3), los
efectos lineales de zanahoria (x;) y mezcla de chiles (x;)
concentraron la mayor parte de la suma de cuadrados y
resultaron estadisticamente significativos, lo que indica
que estos componentes explican la fracciéon dominante de
la variacion en la aceptabilidad, en concordancia con
estudios donde los componentes principales estructuran
el comportamiento del sistema [34,35]. La aparente
discrepancia entre la significancia de x; y x, en el ANOVA
y la falta de significancia de sus coeficientes individuales
se explica por la forma en que se particiona la varianza
en un disefo casi saturado: el ANOVA evalua el aporte
conjunto de cada término sobre la respuesta, mientras
que las pruebas t de los coeficientes se ven afectadas por
los escasos grados de libertad residuales (gl = 2) y por la
colinealidad inherente a los modelos de mezclas, lo que
incrementa la incertidumbre de las estimaciones. Aunque
los términos de interaccion no fueron significativos de
manera individual, su inclusion mantuvo un buen
equilibrio entre varianza explicada y error residual, lo cual
es consistente con investigaciones donde las
interacciones aportan estructura sin  modificar la
relevancia de los efectos principales [36].

La comparacion entre la suma de cuadrados del modelo
y la del residuo mostré una relaciéon favorable, lo que
indica que la variabilidad explicada supera ampliamente
al error no explicado. El error estandar residual obtenido
se considera aceptable dentro de la escala sensorial
evaluada y se alinea con estudios donde la magnitud del
error resulta compensada por la estabilidad y la
capacidad explicativa del modelo [33]. Ademas, el
elevado valor de R? (0.9995) y el R? ajustado (0.9979)
refleja un ajuste aparente muy alto sobre los datos
experimentales; sin embargo, en un disefio con nueve
corridas y solo dos grados de libertad residuales, estos
valores tienden a estar inflados por el caracter casi
saturado del modelo y, por tanto, deben interpretarse con
cautela y como indicadores de desempeno local mas que
como evidencia de un ajuste perfecto (Tabla 4).

El estadistico F global confirmé que el modelo es util para
describir el nivel de aceptabilidad general dentro del
conjunto de formulaciones ensayadas, aunque su
capacidad de generalizacion mas alla del dominio
experimental es necesariamente limitada. Estos
elementos sugieren que el modelo cubico especial captura
las tendencias principales de la respuesta sensorial en la
region estudiada, pero sus predicciones deben
entenderse como validas principalmente a nivel local y
requeririan validacion adicional antes de extrapolarse
fuera del espacio de formulaciones evaluado.

Tabla 2. Coeficientes del modelo cubico especial del
nivel de aceptabilidad general

Error

Término Coeficiente , Valort Valorp
estandar
X1 _ -
(Zanahoria) 30.99 233.65 0.133  0.907
X, (Chile) -101.85 347.71 -0.293 0.797
x3 (Sal) -646.43 1774.08 -0.364 0.750
X1:Xz
(Zanahoria 821.77 1148.02  0.716 0.548
xChile)
X1:X3
(Zanahoria 1878.54 3351.59  0.560 0.632
xSal)
*2%s 251434 393834 0638  0.589
(ChilexSal) ' ' ' |
X1:X2:X3
(Interaccion -5905.13 6473.70 -0.912 0.458

ternaria)

Tabla 3. Analisis de varianza (ANOVA) del modelo
cubico especial

Fuente de gl Suma Cuadra Valor Valor
variacion de dos F p
cuadra medios
dos
X1 3984. <0.00
(Zanahoria) 114700 114700 577" e
x; (Chile) 1 6292 6292 (2518'5 2;904
x5 (Sal) 1 163 163 565 0140
X1:Xz
(Zanahoria 1 23 23 0g2 4
xChile)
X1:X3
(Zanahoria 1 1 1 003 %7
xSal)
X2:X3 0.656
(Chilexsal) 1 8 8 027
X1:X2:X3
(Interaccié 1 24 24 0.83 8'458
n ternaria)
Residuales 2 58 29
Total 8 121269

Tabla 4. Métricas de bondad de ajuste del modelo
cubico especial
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Métrica Valor

R? 0.9995

R? ajustado 0.9979

Error estandar residual 5.366

Estadistico F global 601.5
p-valor global 0.001661

Verificacion de supuestos del modelo

La verificacion de supuestos se centré en independencia,
normalidad, homocedasticidad y presencia de
observaciones influyentes, utilizando graficos de
diagndstico y pruebas estadisticas estandar en estudios
de formulacién de alimentos [37-39].

Como se muestra en la Figura 2:

La independencia de los errores se apoyd en la
aleatorizacion de la evaluacion sensorial y en el grafico
de residuos frente a valores ajustados, donde los puntos
se distribuyeron sin patrones sistematicos alrededor de
cero.

La normalidad de los residuos se evalu6 mediante la
prueba de Shapiro-Wilk (W = 0.975; p = 0.93), que no
aporté evidencia para rechazar el supuesto de
normalidad, y mediante el grafico Q-Q, en el que los
puntos se alinearon razonablemente con la recta tedrica,
con desviaciones moderadas en los extremos.

La homocedasticidad se analizd con la prueba de
Breusch—Pagan (p = 0.24) y con el grafico de escala—
ubicacion. Aunque se observo un ligero incremento en la
dispersion de los residuos a valores ajustados altos, la
variacion fue moderada y no se identificaron violaciones
graves de la constancia de varianza.

La presencia de observaciones influyentes se examiné
mediante el grafico de residuos frente a apalancamiento
y la distancia de Cook. Ningun punto supero6 los umbrales
habituales de influencia excesiva; un residuo
estandarizado cercano a 3 se considerd destacable, pero
no distorsiond de forma relevante los parametros del
modelo.

Estos diagnésticos indican que, dentro de las limitaciones
impuestas por el niumero reducido de corridas y el disefio
casi saturado, el modelo cubico especial cumple de
manera razonable los supuestos basicos para una
interpretacion coherente de los efectos y para generar
predicciones localmente estables sobre la aceptabilidad
del dulce enchilado a base de zanahoria.

Residuals vs Fitted Q-Q Residuals
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Figura 2. Graficos de diagndstico del modelo de

regresion lineal.

(2a) Grafico de residuos frente a valores ajustados (2b) Grafico Q-Q de los
residuos estandarizados (2c) Gréafico de escala—ubicacion (scale—location) (2d)
Gréfico de residuos frente a apalancamiento, incluyendo las curvas de distancia de
Cook.

Graficos de contorno y efectos de mezcla

El uso combinado de disefios de mezclas y metodologia
de superficie de respuesta permite visualizar como las
proporciones de los ingredientes modulan los atributos
sensoriales y la aceptacion del producto, mediante
graficos de contorno y ternarios que delimitan regiones
oOptimas de formulacion [40—42]. En este estudio, los
graficos obtenidos a partir del modelo cubico especial
describen la relacion entre zanahoria (x4), chile (x;) y sal
(x3) y la aceptabilidad general del dulce enchilado a base
de zanahoria, de forma analoga a lo reportado en
formulaciones de barras de fruta, panes y productos
emulsionados donde los contornos de respuesta se
utilizan para localizar combinaciones con mayor agrado
sensorial [43,44].

En el espacio real de componentes (Figura 3), los
contornos muestran que las predicciones mas altas se
concentran en una franja proxima al vértice de zanahoria,
donde x; adopta valores elevados y se combina con
niveles moderados de sal y proporciones contenidas de
chile. Hacia las zonas donde se incrementa la fraccion de
chile y sal de forma simultanea, los contornos se
desplazan hacia valores menores de respuesta, lo que
sugiere que la pungencia excesiva y un sabor salado
dominante reducen la aceptabilidad. De forma
complementaria, el grafico en el espacio de pseudo—
componentes (Figura 4) confirma que la region
experimental favorable se orienta hacia el vértice de alta
zanahoria, con un corredor de valores intermedios de sal
y niveles de chile acotados, lo que indica que la
maximizacion de la respuesta se logra dentro de un
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dominio restringido de proporciones balanceadas. Este
patrén es consistente con estudios donde las superficies
de respuesta delimitan areas de alta aceptacion en torno
a combinaciones especificas de ingredientes mas que a
extremos de formulacion [40,41].

A partir de los contornos en el espacio real y en el de
pseudo componentes, la region favorable puede
cuantificarse dentro de un corredor delimitado por
aproximadamente x; = 0.50-0.60, x, = 0.20-0.30 y x3 =
0.10-0.15. Dentro de este intervalo, las predicciones
superan el resto del dominio experimental y se
concentran alrededor de combinaciones con alta
zanahoria, chile moderado y sal controlada. Esta
delimitacién coincide con el 6ptimo numérico obtenido
mediante L-BFGS-B, cuya solucion se ubicé dentro de la
misma region, lo que refuerza la consistencia entre la
exploracion grafica y la optimizacién del modelo.

Dentro de las nueve formulaciones experimentales
evaluadas, unicamente dos mezclas se ubicaron dentro
del corredor identificado como region favorable (x; =
0.50-0.60, x, = 0.20-0.30, x3 = 0.10-0.15). Estas
correspondieron a las combinaciones (0.60, 0.30, 0.10) y
(0.60, 0.25, 0.15), con niveles de aceptabilidad de 113 y
117, respectivamente. Ninguna de las formulaciones
ensayadas coincidié con el punto éptimo predicho por el
modelo, lo cual es consistente con el caracter exploratorio
del disefo casi saturado y con el hecho de que el 6ptimo
se localiza en una region del espacio experimental que no
fue muestreada directamente. Esta discrepancia refuerza
la interpretacién del valor 6ptimo como una estimacion del
modelo que requiere validacion experimental adicional.

El grafico de efectos en direccion de Piepel (Figura 5)
permite interpretar como cambia la respuesta, el nivel de
aceptabilidad general, cuando cada componente se
desvia del centrdide de la mezcla, manteniendo
constantes las proporciones relativas de los demas. La
curva asociada a la zanahoria (x;) muestra un
comportamiento curvilineo donde la respuesta aumenta
al alejarse del centréide hacia proporciones mayores, lo
que refuerza el papel de x; como contribuyente principal
a la aceptabilidad. En el caso del chile (x;), la respuesta
decrece cuando se reduce su proporcion alrededor del
centréide y aumenta al desplazarse hacia niveles mas
altos, aunque el rango de mejora es mas acotado, lo que
sugiere que el efecto positivo se obtiene en un intervalo
estrecho antes de que la pungencia resulte dominante. La
sal (x3) presenta una tendencia opuesta: los valores de
respuesta disminuyen cuando se incrementa su
proporcion respecto al centréide y mejoran cuando x; se
reduce, lo que indica que este componente debe
mantenerse en niveles bajos a intermedios para evitar un
perfil de sabor plano en concentraciones muy bajas o
excesivamente salado en concentraciones altas.

Por lo tanto, los graficos de contorno y de efectos
confirman que la regién de mayor aceptabilidad se asocia
a formulaciones con alta proporcién de zanahoria,
cantidades moderadas de chile y sal controlada dentro de
un rango intermedio, en concordancia con la evidencia

reciente que sefiala a los disefios de mezclas y a la
metodologia de superficie de respuesta como
herramientas eficaces para delinear ventanas 6ptimas de
formulacién basadas en atributos sensoriales [41-43].

Actual Component Space

0.2 0.4 0.6 0.8
Sal (x3)

Figura 3. Espacio real

Pseudo Component Space

\

0.18 0.26 0.34 0.42
Sal (x3)

Figura 4. Espacio de pseudo-componentes

104



Publicacion semestral, Boletin Cientifico de las Ciencias Economico Administrativas del ICEA, Vol. 14, No. Especial (2026) 98-108

Effect Plot (Piepel direction)
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Figura 5. Grafico de efectos en la direccion de Piepel

Relacion del nivel de
observado frente al ajustado

aceptabilidad general

La comparacion entre los valores observados y predichos
permite evaluar la capacidad del modelo para generalizar
mas alla del conjunto de entrenamiento, aspecto
ampliamente discutido en estudios que aplican disefios
de mezclas y metodologia de superficie de respuesta
para predecir atributos sensoriales [45,46]. En este caso,
el andlisis grafico muestra un desempefo predictivo
moderado y limitado por el tamafio del disefio, con un R?
de validacion de 0.649, valor marcadamente inferior al R?
del ajuste completo (0.9995). Este contraste marcado no
se interpreta como un conflicto interno del modelo, sino
como la consecuencia directa del caracter casi saturado
del disefio (n = 9 corridas para 7 parametros) y de la
escasez de grados de libertad, que tienden a inflar
artificialmente el R? de ajuste. En modelos de mezclas
con muy pocos grados de libertad, el ajuste puede
parecer casi perfecto mientras que la capacidad de
prediccion se mantiene solo moderada, patron
caracteristico de escenarios con riesgo de sobreajuste en
formulaciones alimentarias modeladas mediante RSM
[47,48].

En este sentido, el sobreajuste observado se explica por
cuatro factores concurrentes: (i) el numero reducido de
formulaciones experimentales (n = 9), (ii) la ausencia de
réplicas independientes que permitan estimar
adecuadamente la variabilidad experimental, (iii) el uso
de un modelo cubico especial con siete parametros para
un disefio practicamente saturado, y (iv) la estrechez de
la regién experimental, que limita la capacidad del modelo
para aprender patrones generalizables. La combinacion
de estos elementos favorece ajustes aparentemente

perfectos dentro del conjunto de entrenamiento, pero una
capacidad predictiva limitada frente a combinaciones no
incluidas en el disefio. Este comportamiento es
consistente con lo reportado en modelos de mezclas
altamente parametrizados y con regiones factibles
pequefias, donde la generalizaciéon suele verse
comprometida incluso cuando los valores de R? son
elevados [23,26].

Las métricas de error RMSE = 2.529 y MAE = 2.006
indican desviaciones promedio relevantes dentro de la
escala hedoénica de 1-5 puntos. Aunque magnitudes de
este orden pueden observarse en estudios sensoriales
preliminares, reflejan una capacidad predictiva moderada
y restringida para valores extremos de aceptabilidad,
especialmente cuando el sistema presenta una alta
variabilidad sensorial o interacciones complejas entre
ingredientes. La literatura reciente enfatiza que RMSE y
MAE son meétricas esenciales para evaluar la
generalizacion de modelos en alimentos, siendo RMSE
particularmente sensible a respuestas atipicas, lo que lo
convierte en una medida util para valorar el desempefio
predictivo alcanzado [49,50].

El modelo ajustado entre valores observados y predichos
mostré una pendiente de 1.0 y un intercepto no distinto
de cero, lo que sugiere ausencia de sesgo sistematico.
Sin embargo, la dispersion amplia de los residuos
alrededor de la linea de perfecta prediccion sefiala una
variabilidad que el modelo no logra explicar
completamente. Este comportamiento ha sido reportado
en sistemas alimentarios donde la complejidad de los
ingredientes provoca que los modelos basados en RSM
no alcancen valores altos de validacion cruzada, incluso
cuando el ajuste inicial es notablemente alto [48,51].

La validacion interna basada en la relacion observados—
predichos confirma que la inclusién de términos cubicos,
aunque util para capturar interacciones no lineales entre
componentes, puede reducir la robustez predictiva
cuando se cuenta con un numero limitado de
formulaciones experimentales. Esto coincide con
evidencia que sefala que los modelos altamente
parametrizados tienden a perder capacidad de
generalizacién si la estructura experimental no es
suficientemente amplia [52]. Aun asi, el modelo conserva
utilidad practica al permitir identificar regiones especificas
del espacio experimental con alta probabilidad de
aceptabilidad, lo cual favorece decisiones de formulacion
dentro de dominios bien caracterizados [53].

Los resultados respaldan la necesidad de equilibrar
complejidad e interpretabilidad en modelos destinados a
predecir atributos sensoriales, integrando métricas de
ajuste y validacion que permitan valorar adecuadamente
su capacidad de generalizacién. La literatura reciente
coincide en que este tipo de evaluacion es indispensable
para utilizar disefios de mezclas en la optimizacion de
productos alimentarios con bases sensoriales sdlidas y
una capacidad predictiva necesariamente limitada por el
numero de formulaciones disponibles [45,46,52].
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Observado vs Ajustado
OLS:y=0+1§ | R2=0.649 RMSE=2.529 MAE=2.006

Nivel de agrado observado (y)

110.0 1125 115.0 117.5 120.0
Nivel de agrado predicho (¥)

Figura 6. Valores observados contra predichos.

Mezcla 6ptima para la formulacién

La optimizacion de mezclas mediante RSM y algoritmos
numéricos permite orientar la busqueda hacia
combinaciones con aceptabilidad potencial, siempre que
se respeten las restricciones de suma unitaria y se
verifique la factibilidad experimental de los puntos
optimos [45,54,55]. En este estudio, la busqueda con el
algoritmo L-BFGS-B arroj6 como solucion una
formulacién con 64.2 g de polvo de zanahoria (x4), 53.5 g
de mezcla de chiles (x;) y 10.7 g de sal (x3) para una fase
sélida declarada de 107 g. La suma de los componentes
(128.4 g) excede el total especificado, lo que indica que
esta solucion es no factible como mezcla porque, en la
etapa de optimizacion numérica, no se impuso
explicitamente la restriccion x; + x, + X3 = 1 que si define
la region experimental. En otras palabras, el algoritmo
encontré un maximo fuera del simplex de mezclas y, por
tanto, la soluciéon “6ptima” debe interpretarse como un
artefacto de la optimizacién sin la restricciéon de suma
unitaria [45,55].

El valor de aceptabilidad predicho para esta combinacion
(y = 173.65) se encuentra muy por encima del rango de
la escala hedodnica utilizada (1-5). Este resultado no
representa una estimacion sensorial real, sino un
artefacto matematico generado por la extrapolacion del
modelo fuera del espacio experimental, amplificado por
los términos cubicos del modelo y por la ausencia de la
restriccion de suma en la etapa de optimizacion. La
literatura sefiala que, cuando los algoritmos exploran
regiones alejadas de los puntos experimentales o fuera
del simplex de mezclas, es comun que se produzcan
valores inflados que carecen de interpretacion fisica o

sensorial [54,56]. Por ello, este valor debe considerarse
Unicamente como una consecuencia numeérica del
proceso de optimizaciéon y no como una prediccion
sensorial plausible.

Aun con estas limitaciones, la solucion propuesta por el
algoritmo aporta informacion util sobre la direccion de
mejora dentro del espacio de mezclas estudiado, mas
que una formulacion optima en sentido estricto. La
proximidad del punto 6ptimo numérico a formulaciones
con altos contenidos de zanahoria y cantidades
controladas de chile y sal coincide con las tendencias
observadas en los graficos de contorno y con el
comportamiento esperado en productos donde el
equilibrio entre dulzor, pungencia y salinidad condiciona
la aceptacion sensorial. En trabajos futuros sera
necesario reformular el problema de optimizacién como
un verdadero problema de mezclas, imponiendo
explicitamente la restriccion x; + x; + x3 = 1y
restringiendo la busqueda unicamente al simplex definido
por los vértices experimentales. Asimismo, sera
importante incrementar el numero de formulaciones y, de
ser posible, incorporar réplicas de preparacion vy
evaluacion sensorial, de modo que el modelo disponga
de mas grados de libertad, reduzca el riesgo de
sobreajuste y mejore su robustez. Dada la cantidad de
datos disponible, también resultara pertinente evaluar si
un modelo cuadratico especial podria describir
adecuadamente el sistema, ofreciendo una alternativa
mas parsimoniosa al modelo cubico utilizado. Estas
acciones, combinadas con una validacion experimental
de las combinaciones sugeridas, permitiran consolidar
formulaciones optimas con una capacidad predictiva
moderada pero mejor sustentada estadisticamente
[45,54,56].

Conclusiones y perspectivas

El estudio utilizé un disefio de mezclas de vértices
extremos para describir como las proporciones de
zanahoria, mezcla de chiles y sal influyen en el nivel de
aceptabilidad general de un dulce enchilado a base de
zanahoria. El modelo cubico especial permitio identificar
una region del espacio de mezclas asociada con una
mayor probabilidad de agrado sensorial y proporcioné
una lectura estructurada de las tendencias de respuesta
dentro del dominio experimental. Sin embargo, la solucion
“Optima” obtenida mediante optimizacion numérica no
respeto las restricciones de mezcla y generdé valores de
respuesta fuera de la escala sensorial empleada, lo que
evidencid sobreestimacion y una capacidad predictiva
moderada y limitada por el tamafio reducido y el caracter
casi saturado del disefio. En este sentido, los resultados
no permiten afirmar que la formulacién haya sido
optimizada en sentido estricto, sino que contribuyen a
delimitar una zona del espacio experimental con mayor
probabilidad de aceptacion, que debera ser explorada y
afinada en estudios posteriores.

En cuanto a las perspectivas, sera necesario ampliar el

nuimero de formulaciones y, de ser posible, incorporar
réplicas de preparacion y de evaluacion sensorial para
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aumentar los grados de libertad, mejorar la robustez del
modelo y reducir el riesgo de sobreajuste. La
reformulacion del problema de optimizacién como un
verdadero problema de mezclas, imponiendo
explicitamente la restriccion de suma unitaria (x; + Xz + X3
= 1) y restringiendo la busqueda al simplex definido por
las formulaciones experimentales, constituye un paso
clave para obtener soluciones numéricas factibles. De
manera complementaria, la validacion sensorial
experimental de las combinaciones sugeridas por el
modelo sera indispensable para confirmar su desemperio
real antes de plantear aplicaciones a escala productiva.

Futuras investigaciones deberian considerar también una
optimizacion multirrespuesta que integre, ademas de la
aceptabilidad general, atributos como textura, color,
intensidad de pungencia y parametros tecnoldgicos
relevantes, de modo que la toma de decisiones se base
en un compromiso explicito entre desempefio sensorial y
comportamiento tecnoldgico. La evaluacion de modelos
de menor complejidad, como un modelo cuadratico
especial ajustado a un disefio ampliado, podria ofrecer
alternativas mas parsimoniosas y con mejor capacidad de
generalizacion. En conjunto, estas lineas de trabajo
permitiran avanzar desde la identificacion de una zona de
formulaciéon con mayor probabilidad de aceptacion hacia
el desarrollo y validacion de productos de confiteria
vegetal con perfiles sensoriales equilibrados vy
fundamentos estadisticos mas sélidos.
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