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Resumen

El presente articulo describe el proceso de andlisis, disefio
e implementacién de un sistema distribuido conformado
de una suite de aplicaciones y de dos servidores que
realizan el procesamiento para el reconocimiento 6ptico de
patrones, la simulacién en 2D y 3D, la gestion de sesiones
y ademas brindan la informacion de la tabla periddica. Este
esquema distribuido establece el marco de referencia para
el modelado, representacion y simulacion de reacciones
quimicas a través de compuestos y elementos de la tabla
periddica, para el apoyo a las actividades presenciales en
los laboratorios de quimica de las Instituciones de
Educacion que ofertan estas asignaturas. El desarrollo del
software requirié de la implementacion de la metodologia
agil SCRUM para la produccion de la suite, la que
permitird a los usuarios a través de las simulaciones la
comprension y entendimiento sobre la interaccion de los
elementos entre si, brindando un apoyo visual
fundamental para la comprensién de tépicos como los
electrones de valencia y los enlaces quimicos, lo que
permite abonar al desarrollo de las competencias descritas
en los perfiles de egreso de dichas Instituciones.

Sistema distribuido, Simulador, Reacciones Quimicas

Abstract

This article describes the process of analysis, design and
implementation of a distributed system consisting of a
suite of applications, in which there is a web, a desktop
and a mobile and two servers that perform the processing
for the optical recognition of patterns, 2D and 3D
simulation, session management and also provide the
information of the periodic table. This distributed scheme
establishes the frame of reference for the modeling,
representation and simulation of chemical reactions
through compounds and elements of the periodic table, for
the support of classroom activities in the chemistry
laboratories of the Educational Institutions that offer these
subjects . The development of the software required the
implementation of the agile SCRUM methodology for the
production of the suite, which will help users through
simulations to understand and understand the interaction
of the elements with each other, providing visual support
fundamental for the understanding of topics such as
valence electrons and chemical bonds, which allows the
development of the skills described in the graduation
competencies of these Institutions.
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Introduccion

Desde sus comienzos, la humanidad ha sentido
curiosidad y fascinacion por el mundo que le
rodea, tanto por su composicién como por los
fenomenos que en él se llevan a cabo.
Inicialmente, el hombre se valia de
explicaciones rudimentarias para instruir sobre
los eventos que tenian lugar en su entorno, con
el pasar de las eépocas y conforme su
conocimiento, fue posible entender de mejor
forma como estaba conformado el mundo y asi
dar mejores explicaciones a los fendbmenos de
los que se era testigo dia a dia. Se logré conocer
que la materia estaba conformada por menores
unidades, diferentes entre si, a las que se les
Ilamo elementos, y que eran las combinaciones
de éstos las que constituian todo lo que los
rodeaba. Dicho principio sigue vigente ain en
nuestros dias y constituye uno de los pilares
fundamentales de lo que hoy conocemos como
una de las ciencias de mayor relevancia; la
quimica.

Eventualmente las reacciones quimicas
ganaron importancia dado que comprender
coémo es que se lograba una reaccion, permitia
obtener determinados resultados que después
podian ser aprovechados, lo que representé un
gran avance que beneficié a una gran cantidad de
sectores, de los cuales, ain en nuestros dias
podemos disfrutar.

En la diversidad de areas de
investigacion cientifica una de las mas
conocidas, es sin lugar a duda las reacciones
quimicas, considerando que la materia que se
encuentra en el planeta tiene como unidad basica
elementos quimicos que son complementados
entre si, formando distintos compuestos, ya sea
de origen natural cuando se encuentran en
abundancia en el medio ambiente o bien,
sintéticos cuando tienen un origen humano.

La resolucién de reacciones quimicas
tiende a ser un proceso complicado, e incluso,
puede llegar a ser confuso al tratar con
reacciones que involucran muchos elementos,
asi como dificil de imaginar el fascinante
comportamiento que tienen las reacciones
quimicas a nivel molecular. Por otro lado, las
herramientas computacionales para estos fines,
tales como “Chemical Predictor”, resultan ser
insuficientes para esta labor, dado que se
enfocan en un solo tipo de reacciones, ademas de
presentar representaciones poco interactivas.
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Por lo que se inicio con el desarrollo e
implementacion de una suite de aplicaciones
informéaticas conformadas de maoddulos que
permiten resolver escenarios como los antes
mencionados, y contar asi con una herramienta
complementaria construida a través de una
diversidad de librerias que ayudan al modelado
2D (dos dimensiones) y 3D (tres dimensiones)
como lo son SDL (Simple DirectMedia Layer) y
OpenGL (Open Graphics Library), y la facilidad
con la que trabajan juntas.

Adicionalmente aplicar técnicas de
renderizado como las tuberias, para la
conversion de datos y obtener un resultado
sensible a eventos del usuario; tomando en
cuenta el cobmo se visualizan los objetos en el
espacio por algoritmos de transformaciones de
objetos 3D (traslaciones, rotaciones 'y
escalados).

Destacando su funcionamiento para
temas tan importantes como lo son electrones de
valencia y enlaces quimicos, asi como entender
todo el comportamiento que conlleva.

Metodologia

El proyecto se desaroll6 en dos periodos
semestrales comprendidos entre los meses de
Enero del 2018 a Enero del 2019, siendo la
primera accién, la seleccion de Scrum como
metodologia de desarrollo, ya que permite
abordar proyectos complejos, se basa en
entregas parciales de manera regular y permite
realizar el desarrollo con mayor rapidez. Esta
metodologia cuenta con tres roles principales:
Project owner (propietario del proyecto) que
define los objetivos y verifica que todo se realiza
de manera correcta, Master Scrum (experto en
Scrum) resuelve los problemas que surgen en el
team (equipo) y el Scrum team (equipo Scrum)
que es el equipo de desarrollo.

Esta metodologia es definida por Lainez
(2015) como ideal para el desarrollo incremental
en escenarios complejos donde los requisitos
tienen a cambiar frecuentemente. En la
implementacion de esta metodologia se trabajo
en fases, tales como: analisis, disefio, desarrollo
y pruebas.
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Analisis La segunda etapa es la definicion del

El proceso inici6 con la elaboracion del
“Product Backlog” (pila de producto). Se trata de
un documento en que se recaba toda la
informacioén relevante acerca del proyecto como
las tareas que se realizaran, los requerimientos a
cumplir y todas las funcionalidades que el
proyecto requiera. Para comenzar la recoleccion
de requerimientos se realizaron continuas
entrevistas con expertos en el tema para
delimitar el alcance, enfoque, objetivos, impacto
y aplicacion del simulador, las caracteristicas y
comportamiento de las reacciones quimicas a
modelar.

A partir de lo anterior se determina el
disefio de un sistema a la medida que sea capaz
de elaborar de una manera répida, eficiente y
clara el modelado, representacion, y simulacion
de reacciones quimicas para asi ayudar a la
comprension y entendimiento sobre como los
elementos interactuan entre si.

Después de contar con la informacién
clasificada y categorizada por funcionalidades,
se inicid con la elaboracion del documento de
Especificacion de Requerimientos de Software
(ERS) para lo cual se utilizo la plantilla que
ofrece el IEEE Std 830-1998 del Institute of
Electrical and Electronics Engineers (IEEE,
1998), en este documento se especificaron los
roles de los partipantes, las caracteristicas de los
usuarios, el alcance del software, asi como los
requerimientos funcionales y no funcionales. A
continuacion se muestra la descripcion de
algunos requerimientos especificos del ERS:

Numeron de requisito [[RXIKEI
Nombre de requisito ‘ Mostrar simulacion de cada elemento utilizando el
modelo Bohr

Tipo | X Requisito [ ] Restriccion
SNCLAREVIIICI Entrevista 28/03/2018, registro 12

Prioridad del X [J Media/Deseado | [] Baja
requisito Alta/Esencial

Namero de requisito [[RINE]

NI CRERCHIINIOM Crear modulo de reconocimiento Optico de
compuestos

Tipo | DJ Requisito [ [ Restriccion

SN REVITS I Entrevista 28/03/2018, registro 12

Prioridad del X Alta/Esencial | [] Media/Deseado | [] Baja
requisito ‘

NUmero de requisito ¥}

NGINTCRERCL NN Resaltar elementos de acuerdo a su clasificacion
Tipo X Requisito [ OJ Restriccién
[FVENICKCIRCLIN IO Entrevista 28/03/2018, registro 12

X Alta/Esencial | [] Media/Deseado |[] Baja

Prioridad del
requisito

Tabla 1 Especificacion de requerimientos
Fuente: Elaboracion Propia
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Sprint Backlog (lista de tareas), documento en
que se definen las tareas que se deben de realizar
y se asigna a la persona encargada de
desarrollarlas, ademas se asigna el periodo en el
que se debera realizar cada una de las
actividades, para esta tarea se realizO un
diagrama de Gantt.

Se denomina Sprint a un periodo
determinado de tiempo en el que se realizan las
acciones que fueron descritas durante el Sprint
Backlog, El objetivo de los sprints es obtener
entregas parciales que permitan realizar pruebas.

En esta etapa diariamente se realizan
juntas con los miembros del equipo con una
duracion no mayor a 15 minutos, en estas
reuniones mejor conocidas con Daily Scrum
(reunién diaria) se habla acerca de lo que se ha
hecho, lo que se planea hacer y los problemas o
impedimentos que se tuvieron.

Disefo

La primera tarea en el disefio arquitectonico fue
el desarrollo del diagrama de bloques, que
permitio realizar un bosquejo de los modulos o
fragmentos de la funcionalidad y/o modelos de
la aplicacion, una vez definidos se continud con
el diagrama de clases para ofrecer mayor nivel
de detalle, asi como determinar todos los
fragmentos auxiliares necesarios para el
funcionamiento; mostrando las clases que
componen el sistema describiendo sus atributos,
métodos y relaciones pertinentes.

Se realizé el diagrama de casos de usos
para modelar los escenarios en los cuales el
usuario interacta con el sistema y entender el
como es que acceden a las distintas
funcionalidades, asi como ver las relaciones que
existen entre los casos de usos planteados.

En cuanto al modelado de datos se
realizd el diagrama relacional para definir de
manera clara y concisa la estructura de la base de
datos, con el objetivo de describir su contenido.
A continuacion se presenta el modelo relacional:
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Elemento

detalle

nombresComune

Nombre

Simbolo

Categoria

edoOxidacion
RadioCovalente
radicloniico
radioAtomico
configuracion Electronica
Portencialonizacion

idElementoi
idNombreComun
Cantidad

*id
Nombre
ednAmbiente

codigo

ion

*id

MadaAtomica . Formula
Densidad id Carga
puntoEbullicion codigo -
puntoFusion A
Descubridor Tipo
Electtonies formulaGui
Periodo poliatomico
grupo

Nombre

Figura 1 Modelo relacional
Fuente: Elaboracion Propia

En este modelado de datos, se
implementd también la definicion de los
metadatos que conformardn la estructura de
almacenamiento de la Base de Datos.

Desarrollo aplicacion mavil

Esta aplicacion es complementaria a la
aplicacion de escritorio, especificamente para el
sub-moddulo de reconocimiento Optico de
compuestos.

Se pretende que cualquier usuario a
través de un dispositivo movil pueda tomar fotos
de cualquier compuesto escrito a mano (por
ejemplo después de una clase) para después de
ciertas transformaciones y filtros que se realizan
a la imagen se envien a un servidor, donde la
aplicacion principal tendra un hilo de ejecucion
trabajando en todo momento en busca de
imagenes por reconocer, y asi hacer su
respectiva simulacion. A continuacién se
muestra la interfaz de inicio, desde la cual se
realiza la toma de fotografia:

ne e O 0 W48 a9 [{ISNCHS

Faithmistry

FAITHMISTRY

Configuracién

Figura 2 Interfaz de inicio movil
Fuente: Elaboracion Propia
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En la aplicacién mdvil se desarrollo la
funcionalidad que permitira la configuracion del
servidor al que se desea conectar, y el cual
contard con toda la funcionalidad de creacion de
directorios dindmicos.

Desarrollo aplicacion web

Esta aplicacion esta destinada a la
administracion de los registros en la Base de
Datos, permitiendo realizar operaciones CRUD
(create, read, update and delete), actualizando
los datos relacionados con los elementos de la
tabla periddica, ya sea por alguna actualizacion
derivada de algun descubrimiento o como
proceso de correccion de algin dato ingresado
incorrectamente. A continuacion se muestra la
interfaz que permite visualizar los iones:

FAITHMYSTRY

Figura 3 Interfaz de visualizar iones
Fuente: Elaboracion Propia

Desarrollo aplicacion de escritorio

Esta es la aplicacion principal, en donde se
encuentra la mayoria de las funcionalidades del
sistema, dentro de ella se encuentran distintos
modulos, tales como la tabla periodica,
simulacion de elementos y sintesis.

Madulo tabla periddica

Dindmica e interactiva, con el objetivo de
conocer con un alto nivel de detalle y
antecedentes los elementos que la conforman,
asi como conocer la estructura de cada atomo a
nivel subatémico.

Los elementos son cargados en un vector,
obtenidos de la base de datos con el uso de
sockets de red. Este vector serd usado para
procesar los objetos y sus respectivos eventos.
La interfaz de la tabla periddica fue creada en
SDL, y cada elemento en pantalla es dibujado
uno por uno posicionando en un eje coordenado
de 2 dimensiones.
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Moédulo de simulacion de elementos

Este modulo es el ndcleo del software,
encargado del calculo, modelado,
representacion, simulacion y  respectiva
animacion 3D de reacciones quimicas a través de
la seleccién de elementos de la tabla periddica,
compuestos  pre-definidos, y/o iones.
Interactuando de manera amigable con 4tomos y
moléculas para conocer asi su estructura, bajo el
umbral de la estequiometria. Las animaciones
fueron realizadas utilizando openGL para C++.

la aplicacion de escritorio se pueden
diferenciar dos tipos de simulaciones:
simulacion de elementos y simulacion de
compuestos. A continuacion se muestra el
pseudocaodigo de transformacion de coordenadas
esféricas a rectangulares y el uso de la ecuacion
paramétrica de la circunferencia

camara.y=sin(theta)*cos(phi);

camara.x=sin(theta)*sin(phi);

camara.z=cos(theta);

gluLookAt(camara.x, camara.y, camara.z,0.0,0.0,0.0,0.0,1.0,0.0);

Dibujado del nticleo
glutSolidSphere(RADIO_NUCLEO,RESOLUCION, RESOLUCION);

por cada capa
dibujarCirculo(radio,0,0);
radio += 0.5;
radio=1.0;
Dibujado de los electrones
Por cada capa

paso=2/electronesCapaN
por cada electrén
{
glTranslatef(radio*cos((angulo-pos)*Pl),radio*sin((angulo-
pos)*P1),0.0);
pos += paso;
}
pos = 0.0;
paso = 0.0;
radio +=0.5;

}
angulo += 0.005;

Figura 4 Pseudocédigo de transformacién de coordenadas
esféricas a rectangulares y el uso de la ecuacién
paramétrica de la circunferencia

Fuente: Elaboracion Propia

Debido a que openGL carece de
primitivas para realizar circulos, deben dibujarse
haciendo uso de un arreglo de 360 vértices, uno
por cada grado, para formar este poligono, se
hace uso de la ecuacién paramétrica de la
circunferencia para determinar la posicion de
cada uno de los vértices en sus 360 grados. En
cuanto a la simulacién de compuestos se optd
por el uso de un analizador sintactico para la
lectura de los compuestos ingresados por el
usuario debido a que asegura que el compuesto
fue ingresado correctamente y la formacion del
arbol sintactico es la adecuada para facilitar la
determinacion del orden de simulacion.
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Nucleo de simulacién y grafo de valencias

El nucleo de simulacion es el encargado de
comprobar si es posible la union de un par de
elementos, asi como de determinar el tipo de
compuesto generado a partir de dicha union; ese
proceso estd implementado mediante una
maquina de estados, en la cual los tipos de
compuestos son determinados a partir de la
categoria de los elementos que se desea unir. Su
desarrollo al igual que cualquier maquina de
estados fue implementada mediante variables
especificas dentro de la clase ndcleo. A
continuacion se muestra la representacion de la
maquina de estados:

SM

NM
il
[ . } [ N }
NM NI

NI MM

0
M

goouHbaG

LJ
®

Figura 5 Maquina de estados para compuestos
compatibles
Fuente: Elaboracion propia

Una vez que se ha comprobado que el
compuesto es posible, se determinan las
valencias con las que trabajan los elementos que
conforman el compuesto, pues determinan las
cargas parciales de los subproductos del
compuesto, ademas de ser un apoyo vital para
determinar la configuracion final y las cargas
con las que trabajaran cada una de sus uniones.

El grafo ponderado es construido
utilizando los propios elementos como nodos y
sus valencias como pesos para las aristas. A
continuacion se muestra el grafo de elementos
para la formacién de compuestos y valencias
compatibles:
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Simbolo

X Cantidad
Valencia

—_ 5 1‘1 L EEE—

==

ENE
Ry SR K

<

Figura 6 Grafo de elementos para la formaciéon de
compuestos y valencias compatibles
Fuente: Elaboracion Propia

Sintesis

La funcionalidad de simulacion de reacciones
requiere que el usuario seleccione los
compuestos que estaran involucrados en cada
una de ellas, después de este proceso es posible
visualizar su nombre y la férmula, lo que inicia
el proceso, solo presionando la barra
espaciadora. A continuacion se muestra una
imagen con el compuesto Bromuro de aluminio
representado por la formula AlBrs3:

Figura 7 Simulacion de reaccion del compuesto ALBrs.
Fuente: Elaboracion Propia

A continuacion se muestra una imagen
con la simulacion de diéxido de carbono CO3, se
selecciond de la lista de elementos, dos &tomos
de oxigeno y un dtomo de carbono.

Figura 8 Simulacion de reaccion del compuesto COs.
Fuente: Elaboracion Propia
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En la siguiente imagen se puede observar
la simulacion de AsO,, para esta simulacion se
seleccionod de la lista de aniones el compuesto
Metarsenito.

Figura 9 Simulaciéon de reacciéon del anion AsO;
Metarsenito
Fuente: Elaboracion Propia

Otra forma de realizar simulaciones es a
través de la captura de la formula del compuesto,
en ella se pueden incluir varias moléculas del
mismo compuesto, por ejemplo en la siguiente
imagen se encuentran 5 moléculas del anién de
Borato.

Figura 10 Simulacién de reaccion de 5 moléculas del
anién Borato
Fuente: Elaboracion Propia

Pruebas

En esta fase se disefié e implement6 un plan de
pruebas para las aplicaciones y la configuracion
e instalacion de los servidores que almacena la
base de datos, la aplicacion web y el
procesamiento de datos. Este plan de pruebas
contempla informacion general del proyecto, asi
como un historial de versiones y la definicion del
alcance de las pruebas, el cual incluyo:

— Elementos de pruebas

— Funcionalidades a probar

— Pruebas de regresion

— Funcionalidades a no probar
— Estrategia de pruebas
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Ademas; con el objetivo de determinar
un desempefio aproximado de la ejecucidon de los
Casos de Uso, se definieron a través de los
requerimientos funcionales y no funcionales, los
criterios de aceptacion y rechazo de las pruebas
a través de un comportamiento binario. Asi
como la determinacién de los entregables, los
recursos, la planeacion y la organizacion para la
ejecucion del plan de pruebas.

Resultados

Se determing establecer un Sistema distribuido a
través de un modelo cliente-servidor, que
ademas cuenta con una suite de aplicaciones que
realizan peticiones al servidor de datos y de
procesamiento, de tal manera que el dispositivo
movil no requiera con sus recursos limitados el
procesamiento de la imagen para la
determinacion  del compuesto con el
reconocimiento de patrones.

En cuanto al almacenamiento de datos,
por su baja complejidad se determino establecer
un modelo centralizado de datos para su
administracion debido a que la estimacion
realizada de acuerdo a la capacidad operativa de
una jornada en un laboratorio de quimica no
contempla una conectividad simultanea de méas
de 40 usuarios, por lo que las peticiones de los
clientes, la gestion del almacenamiento de datos
y del procesamiento de operaciones, no
justifican el costo de una base de datos
distribuida.

En cuanto a la determinacion del entorno
de desarrollo, de instalacion y configuracion del
servidor no se contemplé ningln tipo de
restriccion salvo la adquisicion de licencias, por
lo que se optd por la implementacion de
tecnologias libres, lo que favorece la adaptacion
de las tecnologias a sus procesos por no
representar costos de licenciamiento.

Se realizaron a través del plan de
pruebas, casos que contemplaron aspectos de
conectividad,  rendimiento, interfaz  y
funcionalidad; para los cuales se comprob6
efectivamente la conexion simultanea de 135
usuarios y sus respectivas peticiones como
clientes, asi como las salidas de los procesos, con
estadistica  descriptiva se determina la
coincidencia en un 97.75% con los resultados
esperados en los casos de prueba. El resto de las
salidas que no cumplieron los criterios de
aceptacion se documentaron y se reprocesaron.
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Conclusiones

El ser humano esta en contacto directo con
cambios quimicos, muchos de los cuales
dependen de actividades diarias e incluso de
nuestra vida. Los hallazgos y avances que se han
tenido acerca de las férmulas y las leyes que
rigen las combinaciones ha permitido tener
mejores condiciones en diversos &mbitos. Todo
ésto basado en entender el concepto completo de
las reacciones quimicas y cuén importantes son,
por ello en la actualidad resulta muy importante
tener y comprender como estos cambios ocurren.
Asi como el contar con herramientas accesibles
que logren abarcar el concepto fundamental y
ayude a clarificar topicos como lo son electrones
de valencia y enlaces quimicos.

A lo largo del presente proyecto se
demuestra con éxito la capacidad de aplicar y
aprovechar la tecnologia enfocada a la
estequiometria, una parte de la quimica.

Implementando asi, diversos desarrollos,
modulos, instrumentos de aplicacion y
mecanismos para recoleccion y validacion de
datos acerca del comportamiento de las
reacciones quimicas. Consultando con expertos
en el area en diferentes sesiones de trabajo para
establecer los modelos de comportamiento de las
reacciones  quimicas a representar y
consolidando bases solidas, generando asi
diferentes modelados de disefio para la correcta
representacion de la aplicacion.

Se estableci6 la importancia de la
inteligencia artificial y, especificamente, las
redes neuronales, siendo Utiles en aplicaciones
de reconocimiento de patrones, presentando gran
flexibilidad y la posibilidad de ser escaladas a un
sin nimero de situaciones y problematicas.

Una observacion detallada conduce a una
mejor comprension del sistema y su operacion.
Se tiene un mejor entendimiento como es la
interaccion directa entre elementos de la tabla
periddica, iones y compuestos seleccionados,
ayudando asi, a vislumbrar las variables mas
importantes que interactian en el sistema y a
entender mejor las interrelaciones entre estas
variables.
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Ademas se destaca la importante labor de
crear simulaciones en ambientes
tridimensionales actualmente, ya que se pueden
establecer entornos detallados para estudiar
efectos de cambios internos y externos de un
sistema completo al hacer alteraciones en el
modelo de un sistema y observando los efectos
resultantes.

La técnica de simulacion ayuda a
experimentar con nuevas situaciones, sobre las
cuales se tiene poca 0 ninguna informacion;
anticipando lo mejor posible a resultados no
previstos.

Generando entonces, un canon para el
desarrollo de futuros proyectos bajo el umbral de
la estequiometria, con la intencion de afiadir méas
modulos como reacciones de desplazamiento ya
sea simple o doble segun su estructura, incluso
reacciones de acuerdo a la energia que es
intercambiada como calor, luz y energia
eléctrica, lo que permitira ampliar el alcance del
proyecto, impactando en una cantidad mayor de
asignaturas 'y Programas Educativos que
requieren en su mapa curricular el estudio de
reacciones quimicas.
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