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Resumen

El presente articulo describe el proceso de analisis, disefio
e implementaciéon del proceso de reingenieria para la
mejora continua de un sistema distribuido que se integra
de una suite de aplicaciones y de los servidores que
realizan el procesamiento para la simulacién en 2D y 3D
de reacciones quimicas y el reconocimiento de patrones.
Este sistema distribuido establece un marco de trabajo para
el modelado, representacion y simulacion de reacciones
quimicas a través de compuestos y los elementos de la
tabla periddica, para el apoyo de las actividades
presenciales mediadas por tecnologia para las asignaturas
de quimica de las Instituciones de Educacién Superior que
ofertan estos Programas Educativos. Este proceso de
reingenieria se ejecutd con la implementacion de la
metodologia &gil SCRUM para la produccion de la suite.
Esta suite de aplicaciones permitird a los estudiantes y
profesores a través de las simulaciones la comprension y
entendimiento sobre la interaccion de los elementos entre
si, brindando un apoyo en tiempo real, fundamental para
la comprension de tdpicos como los electrones de valencia
y los enlaces quimicos, lo que permitira sin dudas apoyar
el proceso formativo de los estudiantes.
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Abstract

This article describes the process of analysis, design and
implementation of the reengineering process for the
continuous improvement of a distributed system that is
integrated by a suite of applications and servers that
perform the processing for the simulation in 2D and 3D of
chemical reactions and pattern recognition. This
distributed system establishes a framework for the
modeling, representation and simulation of chemical
reactions through compounds and the elements of the
periodic table, to support face-to-face activities mediated
by technology for the chemistry subjects of the
Educational Institutions Superior offered by these
Educational Programs. This reengineering process was
executed with the implementation of the agile SCRUM
methodology for the production of the suite. This suite of
applications will allow students and teachers through
simulations to understand and understand the interaction
of the elements with each other, providing support in real
time, fundamental for the understanding of topics such as
valence electrons and chemical bonds. , which will allow
undoubtedly to support the training process of students
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Introduccion

Los métodos manuales de resolucion de
reacciones quimicas suelen ser un proceso
complicado e incluso puede llegar a ser confuso
al tratar con reacciones grandes o que involucran
demasiados elementos. Asi también, es escaso el
namero de aplicaciones que hacen simulaciones
de reacciones quimicas, ya que presentan poca o
nula interaccion con el usuario.

En la mayoria de los casos se tienen
escenarios pre-fabricados o tan solo iméagenes,
dejando algunos elementos sin contemplar e
imposibilitando un acercamiento profundo al
fascinante mundo de las reacciones quimicas.

Las aplicaciones existentes para generar
modelos y/o representaciones de reacciones
quimicas actualmente son limitadas en cuanto a
los tipos de reacciones y a la robustez que
implica. Surgiendo asi, la necesidad de crear un
software con la capacidad de interactuar con los
compuestos de manera amigable y directa a nivel
molecular para conocer asi su estructura, bajo el
umbral de la estequiometria. Lo que permite a
los usuarios obtener informacion més detallada
de compuestos quimicos de una manera mas
accesible, ordenada y clara. Ademas de contar
con un apoyo visual fundamental para creacion
de diferentes escenarios donde las reacciones
quimicas resultan ser trascendentales en objetos
de estudio o incluso en la vida cotidiana.

Aprovechando asi todas las capacidades
que los sistemas de computo actual ofrecen,
siempre con la intencion de crear software
rapido, perdurable y estable; y asi también
adaptar aspectos tales como operatividad y
modularidad. Teniendo un producto intuitivo,
esto ultimo con el objetivo de que personas que
no estén tan versadas en el ambito de desarrollo
puedan manipularlo adecuadamente. Y asi se
enfoquen en lo que para ellos realmente importa,
la quimica.

La propuesta desarrollada y que se
describe en este articulo comprende los modulos
de Arquitectura y Programacién de Sistemas en
donde se emplean los algoritmos eficientes en
cuanto a tiempo y espacio, capaces de calcular
correctamente  las  reacciones  quimicas
producidas al combinar elementos y compuestos
compatibles de la tabla periodica, ademas de
mostrar su simulacion.

ISSN: 2410-3934
ECORFAN® Todos los derechos reservados

Diciembre, 2020 VVol.7 No.23 9-18

Asi como un uso efectivo de diferentes
niveles semanticos, incluyendo la traduccion de
férmulas quimicas para ser procesadas.

El modulo de Sistemas Distribuidos
aplica el uso de hilos de ejecucion para el
desarrollo de una extension al mddulo principal,
con el objetivo de estar siempre a la escucha de
archivos para ser procesados y reconocidos.

Aplicando diversos mecanismos Yy
politicas para la coordinacién y sincronizacion
de trabajos de cOmputo en escenarios de
multiprocesador y multicomputador asi como el
uso y aprovechamiento de sockets de red para la
comunicacion con la base de datos, y asi acceder
a los datos necesarios para la simulacién y
calculo de las reacciones quimicas, ademas al
detalle de los elementos de la tabla periddica.

El  moddulo Sistemas Inteligentes
demuestra la capacidad para construir una
solucion que simule un fendmeno o sistema
quimico. Implementando en el sistema, el uso de
metodologias de aprendizaje maquina (Machine
Learning) con la finalidad de hacer
reconocimiento Optico de caracteres (OCR)
especializado para compuestos quimicos y
complementar la accesibilidad del sistema
principal.

Metodologia

El desarrollo de este proyecto se llevo a cabo
inicialmente en dos periodos semestrales
comprendidos en el afio 2018, pero a partir del
2019 se realizaron las adecuaciones necesarias a
partir de un pilotaje implementado durante el
periodo 2019 — 2020.

La seleccion de la metodologia para este
desarrollo fue SCRUM, ya que desde el inicio
del desarrollo fue el método implementado, al
permitir la administracion de proyectos
completos y al estar fundamentada en entregas
parciales, logrando asi implementaciones con
mayor rapidez. En esta metodologia se
contemplan los roles del equipo Scrum, el
experto Scrum y el propietario del proyecto.
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Lainez (2015) define esta metodologia
como un modelo de desarrollo ideal para las
implementaciones incrementales, donde se
presentan escenarios complejos y con una alta
variacion en las especificaciones,
funcionalidades o requerimientos. De la misma
forma en este modelo se determinaron las fases
de andlisis, disefio, desarrollo y pruebas.

Analisis

El inicio del desarrollo se centrd en esta primera
fase, la cual contempla el desarrollo de un primer
entregable denominado pila de producto,
documento en el cual se integra informacion
obtenida en la recoleccion de datos, para su
posterior andlisis y categorizacion de la
informacion, lo que permite la definicion de las
funcionalidades desprendidas de los
requerimientos de sistema y usuario, los cuales
determinan los requerimientos funcionales y no
funcionales del sistema.

El proceso de recoleccién de datos se
ejecutd a través de encuestas sistematizadas
usando  plataformas  especializadas.  Se
recolectaron datos de cuatro grupos de
estudiantes de los Programas Educativos de
Técnico Superior Universitario en Quimica area
Tecnologia Farmacéutica y Técnico Superior
Universitario en Quimica area Tecnologia
Ambiental, de la Universidad Tecnoldgica de
Jalisco en su sede Miravalle, derivado de lo
anterior y analizando la informacién recolectada,
estd fue clasificada y categorizada por
funcionalidades, permitiendo asi realizar
adecuaciones en el documento inicial de
Especificacion de Requerimientos de Software
(ERS) de acuerdo al IEEE 830-1998 del Institute
of Electrical and Electronics Engineers (IEEE,
1998); obteniendo asi una nueva revision de los
requerimientos funcionales, no funcionales y
especificos del sistema, considerando cambios
significativos en aspectos de mantenimiento y
disponibilidad. A continuacién, se muestra un
extracto de los requerimientos especificos del
ERS:
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NUmero de requisito R1.22

Nombre de requisito Encriptar de datos de autentificacion

Tipo K Requisito [ Restriccion

Fuente del requisito Entrevista 10/04/2020, registro 07

Prioridad del requisito || B Alta/Esencial O Media/Deseado O Baja

Nuamero de requisito R15.17

Nombre de requisito | Ajustar algoritmo de resolucién de nomenclatura

Tipo I Requisito [ O Restriccion

Fuente del requisito Entrevista 25/09/2020, registro 02

Prioridad del requisito | B Alta/Esencial [ O Media/Deseado [ O Baja

Nuamero de requisito R3.09

Nombre de requisito || Actualizar el nicleo de reacciones quimicas

Tipo I Requisito [ Restriccion

Fuente del requisito Entrevista 20/03/2020, registro 05

Prioridad del requisito || B Alta/Esencial O Media/Deseado 0O Baja

NUmero de requisito R4.22

Nombre de requisito Actualizacion de lista de favoritos

Tipo K Requisito [ Restriccion

Fuente del requisito Entrevista 25/09/2020, registro 10

Prioridad del requisito || B Alta/Esencial O Media/Deseado O Baja

NUmero de requisito R15.21

Nombre de requisito Actualizar hilo a la escucha de imagenes

Tipo K Requisito [ Restriccion

Fuente del requisito Entrevista 20/04/2020, registro 11

Prioridad del requisito || B Alta/Esencial O Media/Deseado O Baja

Nuamero de requisito R5.22

Nombre de requisito Filtrar lista de aniones

Tipo B Requisito O Restriccion

Fuente del requisito Entrevista 12/01/2020, registro 05

Prioridad del requisito || B Alta/Esencial O Media/Deseado 0O Baja

Tabla 1 Especificacion de requerimientos
Fuente: Elaboracion propia

Al término de esta etapa se inicio con el
desarrollo de la lista de tareas o Sprint Backlog,
en el que se determinaron cada una de las
actividades a desarrollar, asi como la asignacion
del personal responsable de realizarlas,
determinando la duracién para cada una de ellas
a través de una grafica de Gantt asi como un
grafico de Pert; lo que permite el control en la
asignacion y planeacién de las actividades.

Esta lista de tareas brinda los elementos
necesarios para realizar pruebas bajo un modelo
de desarrollo incremental, ademéas de llevar
acabo un modelo de reuniones dénde se lleva a
cabo las revisiones de cada uno de los
desarrollos, donde se establecen los acuerdos,
ajustes y gestion de riesgos detectados.

Disefo

Se revisd la arquitectura por capas cliente-
servidor, simplificando asi, la comprension y
organizacion del desarrollo de sistemas
complejos y afiadiendo una enorme flexibilidad
al disefio de la aplicacién, considerando las
capas de presentacion, la capa de negocio y las
capas de datos. A continuacion, se muestra un
extracto del diagrama de bloques:
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Tabla Simulacién Tabla
periédica periédica
Interfaz de — Gestion Interfaz de
usuario OpenGL usuario
Definicion de Ncleo y Definicion de
la tabla calculo de la tabla
periddica reaccion periddica
Filtros y Validacion Filtros y
busquedas de busquedas
Acceso BD Acceso BD Acceso BD

Figura 1 Extracto del diagrama de bloques
Fuente: Elaboracion propia

La revision de los médulos del sistema 'y
su interaccién permitié la reestructuracion de
algunas de las funcionalidades, por lo que a
través del Lenguaje Unificado de Modelado
(UML), se realizaron las adecuaciones de los
componentes estaticos y dinamicos del sistema,
iniciando el proceso con el diagrama de clases
afectando asi las clases que integran el sistema,
sus atributos, métodos y las dependencias o
relaciones entre ellas.

Esta tarea impactd en la revision de las
tarjetas Clase-Responsabilidad-Relacién (CRC),
para su analisis con mayor detalle con respecto a
las dependencias existentes entre cada una de las
clases, a continuacion, se presenta una tarjeta
CRC de elementos:

Elemento

Superclase: tabla
Atributos Métodos

-codigo: integer (4) + Clasificacion(): void

- nombre: varchar(40) +

- categoria: varchar(40) | setNombre(varchar[]):

void

+ getNombre():

varchar[]

+

setCategoria(varcharl]

): void

+ getCategoria():

varcharf]
Responsabilidades Colaboraciones

Clasificacion con grupos | Grupos

Clasificacion de | Categorias

categorias

Tabla 2 Tarjeta CRC categoria
Fuente: Elaboracion propia
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Un elemento mas que se reviso fue el
diagrama de objetos, el cual se actualiz6 con el
objetivo de  mantener una eficiente
comunicacion e identificacion de entradas y
salidas entre los objetos del sistema que tienen
relaciones activas entre ellas y que comparten
mensajes, los cuales fueron modificados en su
estructura y periodicidad por las modificaciones
realizadas desde el diagrama de clases. La
correcta validaciébn de este proceso de
comunicacion asegura que los datos de entrada y
salida alimenten cada uno de los procesos que
dependen de ellos.

Los casos de uso del sistema fueron
actualizados de tal manera que desde esta
representacion grafica se verifico la interaccion
y las condiciones que se requieren para su
ejecucién, considerando en todo momento los
supuestos y restricciones de cada uno de los
requerimientos que integran las funcionalidades
del sistema. A continuacion, se muestra el caso
de uso de reacciones:

Figura 2 Diagrama de casos de uso reacciones
Fuente: Elaboracion propia

La restructuracion en el modelado de los
casos de uso permitio la redefinicion de los
mismos, especificando los procesos de cada uno
de los actores, asi como las actividades del
sistema y sus condicionantes o alternativas. A
continuacion, se muestra la definicion del caso
de uso agregar elemento:
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Actividad | Actividad de sistema [Condicion]
de actor | [Descripcién/Célculo] Alternativa
Presionar | El sistema despliega la | e Si la conexién
el botén | vista de la creacion de a internet
de agregar | elementos, solicitando falla, la vista
elemento | los datos a llenar no puede
cargarse y se
envia un
mensaje  de
error
2 | Ingresar El sistema validara la | e Si no existen
datos informacién 'y la evaluaciones
almacenard en la base registradas
de datos aparecera en
blanco el
control.

e Si la conexion
con la base de
datos falla, el
sistema  no
almacenard la
informacion y
enviara un
mensaje  de
error.

e Si un campo
queda vacio
no se podra
guardar y se
enviara un
mensaje  de
error.

3 El sistema guardara un
registro en otra tabla
con el identificador del
elemento.

Tabla 3 Definicion de caso de uso agregar elemento
Fuente: Elaboracion propia

La adecuacion de la definicion de los
casos de wuso facilit6 implementar las
modificaciones identificadas en las actividades
de altas, bajas y modificaciones de los mensajes,
asi como la definicién de las nuevas entradas y
salidas de cada uno de los procesos.

De la misma manera se realizd una
revision y adecuacion del disefio semantico de
datos implementados en el sistema, lo que
incluyd la revision y adecuacion del modelo
conceptual del sistema a través del diagrama
entidad-relacion (DER) identificando las
relaciones vigentes y su pertinencia, asi como las
restricciones  funcionales y dependencias
determinadas por estas relaciones. A
continuacion, se presenta un extracto del DER:

ISSN: 2410-3934
ECORFAN® Todos los derechos reservados

Diciembre, 2020 VVol.7 No.23 9-18

MODELO

Figura 3 Extracto del DER
Fuente: Elaboracion propia

Este proceso de revision y actualizacion
del modelo conceptual obliga a la revision y
modificacion del proceso derivado del modelo
relacional, verificando en todo momento que se
lleve a cabo el proceso de normalizacion de la
base de datos y su respectiva verificacion de
restricciones. A continuacion, se muestra un
extracto del modelo relacional:

Modelo
idModelo INT
nombre VARCHAR (30

Elemento
id INT
Nombre VARCHAR (30)
idGrupo INT
Estado INT

Reaccion
id INT
Nombre TEXT
condicion TEXT
idEstado INT
Modelo INT
Representacion
id INT

Nombre VARCHAR (30)

Imagen VARCHAR (30)
Estado INT
Modelo VARCHAR (30)

M

Figura 4 Extracto del modelo relacional
Fuente: Elaboracion propia

Desarrollo

La fase de desarrollo de software se llevo
a cabo después de contar con la actualizacion de
los requerimientos y de los modelados
correspondientes, se inicid de acuerdo al modelo
de capas definidas desde la primera entrega y
liberacion del sistema, facilitando el control de
versiones y actualizaciones de las mejoras
implementadas. A continuacion, se muestra la
interfaz del reconocimiento de compuestos, es
dependiente del codigo; mismo que se vinculara
con la aplicacion de escritorio en el mddulo
correspondiente:
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nE»

=  Faithmistry
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Generar codigo r C-I 9

Configuracién

NUEVO

Figura 5 Interfaz de reconocimiento de compuestos
Fuente: Elaboracion propia

El sistema brinda la opcién de ver los
detalles de cada elemento presionando su
nimero atomico en la tabla. Esto muestra la
informacion que conforma cada elemento de una
manera mas ordenada y facil; estas propiedades
son  indispensables para el  correcto
funcionamiento de los modulos principales. A
continuacion, se muestra la interfaz de
propiedades:

Figura 6 Interfaz de reconocimiento de compuestos
Fuente: Elaboracion propia

En el modulo donde las valencias y el
arreglo de atomos son enviados al ndcleo de
simulacion en el cual, dependiendo de la
eleccion del usuario, seran tratados para realizar
una sintesis o una descomposicion. A
continuacion, se muestra la interfaz del
algoritmo de simulacion:

ISSN: 2410-3934
ECORFAN® Todos los derechos reservados

Diciembre, 2020 VVol.7 No.23 9-18

A)paso 1y 2 de simulacion

) paso 3 y 4 de simulacion.

- —

Figura 7 Interfaz de simulacion
Fuente: Elaboracion propia

Para lo anterior se establecid el siguiente
algoritmo:

Paso 1: seleccionar los dos primeros
elementos del arreglo y posicionar sus atomos
aleatoriamente.

Paso 2: asignarles sus respectivas
valencias y calcular la carga del producto.

Paso 3: usando las reglas descritas en la
teoria de repulsion de pares de electrones de
valencia, aplicar la configuracion para el
producto correspondiente a su carga y la
proporcién de los elementos en él.

Paso 4: asignar los puntos de atraccion al
elemento que servird de centro y distribuir la
carga del elemento entre cada uno de los puntos
de atraccion.

Paso 5: calcular las colisiones de cada
uno de los elementos que formaran el compuesto
en relacion con los puntos de atraccion del &tomo
central y reubicar los elementos colisionados.

Paso 6: meter los elementos con carga
residual, de nuevo en la lista.

Paso 7: repetir desde el paso 1 hasta que
no existan mas elementos.
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El calculo de colisiones es una
adaptacion de la distancia euclidiana para un
espacio. El algoritmo marca los &tomos que
contienen puntos de union como “no
colisionables”, calcula una esfera por cada punto
de atraccidn y se incrementa su radio hasta entrar
en contacto con un atomo “colisionable”, el
atomo alcanzado es marcado como ‘“no
colisionable”, la esfera de colisiones es
eliminada y el elemento colisionado es movido
gradualmente hasta el centro del punto de
atraccion. A continuacién, se muestra una
interfaz de la representacion de las colisiones:

Figura 8 Representacion final de colisiones
Fuente: Elaboracion propia

Para controlar e interactuar directamente
con las simulaciones de las reacciones quimicas
se cuenta con una serie de eventos vinculados al
teclado los cuales son:

Tecla \ Accién

1 Activar/Desactivar efecto de Blur en
simulacion

2 Activar/Desactivar efecto de atomos
solidos en simulacion

3 Activar/Desactivar esfera de
colisiones

R Disminuir la resolucion de la
simulacion

T Aumentar la resolucion de la
simulacion

- Disminuir el zoom de la cAmara

+ Aumentar el zoom de la camara

Espacio | Comenzar la simulacion de la
féormula seleccionada

Tabla 4 Control del simulador con teclado
Fuente: Elaboracion propia

Este control de las simulaciones opera el
proceso, a continuacion, se muestra la
simulacion con efecto sélido:
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Figura 9 Representacion final de colisiones
Fuente: Elaboracion propia

De la misma forma operan los controles
para la simulacién con esferas de colisiones, tal
como se muestra a continuacion:

Figura 10 Simulacion con esferas de colisiones
Fuente: Elaboracion propia

Por dltimo, se muestra el proceso de
simulacion con extremos de resolucion:

Figura 11 Simulacion con extremos de resolucion
Fuente: Elaboracion propia

Pruebas

En esta fase se recuperd el plan de
pruebas original desarrollado en la primera
version del software y a este se incluyeron
aspectos de configuracion, procesamiento vy
actualizacion de los procesos. En este nuevo
documento se integraron elementos del historial
de versiones, asi como el nuevo alcance de las
pruebas: elementos nuevos a  probar,
funcionalidades a probar, pruebas de regresion,
determinacion de las funcionalidades a no probar
y las estrategias de pruebas. La valoracion del
desempefio esperado de realizé a través de la
actualizacion de la definicidn de casos de uso y
de los modelos actualizados para los aspectos
arquitectonicos y semanticos de datos, los
criterios de aceptacion y rechazo de los
hallazgos de las pruebas se determind a traves de
un comportamiento binario.

MACIAS-BRAMBILA, Hassem Rubén, PULIDO-
GONZALEZ, Héctor, GOMEZ-LOPEZ, Daniela y ZAMORA-
RAMOS, Victor Manuel. Reingenieria del modelado e
implementacion de simulador de reacciones quimicas. Revista de
Energia Quimica y Fisica. 2020



16

Articulo Revista de Energia Quimica y Fisica
Diciembre, 2020 VVol.7 No.23 9-18
Resultados Conclusiones

Se actualizaron los componentes del sistema
distribuido en su primera version, a través del
mismo modelo cliente-servidor, verificando la
correcta colaboracion entre la suite de
aplicaciones que realizan las peticiones al
servidor de datos y de procesamiento,
asegurando que los dispositivos mdviles no
requieran realizar procesamientos de la
deteccidn de patrones.

Derivado de la baja complejidad del
almacenamiento de datos se continua con un
modelo centralizado para su administracion,
derivado de la estimacion realizada a la
capacidad operativa de una jornada en los
laboratorios de quimica de los Programas
Educativos de Técnico Superior Universitario en
Quimica area Tecnologia Ambiental, Técnico
Superior Universitario en Quimica Area
Tecnologia Farmacéutica, Ingenieria en
Tecnologia Ambiental e Ingenieria en Quimica
Farmacéutica, ya que no se tiene una
conectividad simultanea de méas de 50 usuarios,
por lo que las peticiones de los clientes (modelo
cliente-servidor), la gestion del propio
almacenamiento y de las operaciones, justifica
continuar con el esquema centralizado.

La determinacion del entorno de
desarrollo, instalacion y configuracion del
servidor se mantiene bajo el supuesto de
software libre, por lo que no se requiere la
adquisicion de algun tipo de licenciamiento, lo
que facilita y favorece la adaptacion de las
tecnologias sin costos de licenciamiento.

En el plan de pruebas se consideraron
aspectos de procesamiento de datos, peticionesy
resolucion de las mismas, disponibilidad de
conectividad, rendimiento y experiencia de
usuario; se comprobo la conexion simultanea de
141 usuarios y la atencion a las respectivas
peticiones, asi como el procesamiento y
validacion de las salidas de los procesos, con
estadistica descriptiva donde se determina en un
97.05% con los resultados esperados en los casos
de prueba. Para el resto de salidas y pruebas que
no cumplieron los criterios de aceptacion se
documentaron y se reprocesaron.
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La simulacion de reacciones quimicas para el
proceso de aprendizaje de los Programas
Educativos son fundamentales para el
aseguramiento del proceso de desarrollo de las
capacidades declaradas en los planes vy
programas de estudio, ademas de brindar un
acceso de herramientas tecnoldgicas, que incluso
en situaciones sanitarias como la que en este
momento obligd la suspension de actividades
presenciales, permitié brindar continuidad a las
secuencias de aprendizaje de las asignaturas de
quimica.

Este proceso de mejora continua en el
funcionamiento y rendimiento del sistema obliga
a continuar con acciones y estrategias concretas
que permitan fortalecer y consolidar el sistema
distribuido, actualizdndolo y haciéndolo cada
vez mas eficiente.

Un reto importante es la adecuacion de
estas funcionalidades mdviles a un entorno de
i0S, ya que actualmente el acceso solo se cuenta
para la plataforma Android, situaciéon que
permitird iniciar una nueva fase e incrementar el
alcance de este sistema a todos los escenarios
posibles.
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