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Resumen

El desarrollo tecnolégico a nivel mundial ha posibilitado que se simulen diferentes procesos en
sélidos poli cristalinos. La simulacion computacional es una presentacién informética que simula
modelos abstractos de un determinado suceso real, y en estos procesos reduce el tiempo de

espera para lograr un resultado considerable y aumentar la confiabilidad de los mismos.

La Zeolita es un mineral que pertenece al grupo de los aluminosilicatos, basicamente hidratados
del sodio, del potasio, del calcio, en los cuales el agua se sostiene en las cavidades de los
enrejados. Las sustancias que la componen asi como sus propiedades hacen de éstas un material
importante en la industria quimica por sus propiedades absorbentes cataliticas y de intercambio

idnico.

El desarrollo de un algoritmo de simulacién en una aplicacién informatica permitira avanzar en el
estudio de la Zeolita, en su aplicacion en la industria farmacéutica en nuestro pais por la facilidad
de obtencién de resultado en menor tiempo y ahorrando recursos. Por tanto, a través del presente
trabajo, utilizando el lenguaje de Programacion Java, con el apoyo de la metodologia agil XP,
NetBeans como IDE de desarrollo, y el uso de herramientas informéticas para modelar el disefio,
se desarrolla una aplicacion informatica que simula y permite disefiar graficamente el
comportamiento de los materiales porosos de tipo Zeolita empleando el algoritmo matematico de

Montecarlo Cinético.
Palabras Claves:

Simulacion computacional, sintesis, Zeolita, Montecarlo Cinético.
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Introduccién

Una simulacion computacional es una presentacion informatica cuyo objetivo es introducir una
simulacién de un modelo abstracto de un sistema determinado. Dichas simulaciones se han
convertido en una parte apreciable y atil de los modelos matematicos de muchas técnicas
naturales de ciencias, tales como la fisica, la quimica y la biologia; asi como de sistemas humanos
de economia, psicologia y ciencias sociales. Estas simulaciones abarcan desde programas
informéticos cuya ejecucion dura unos minutos, hasta conjuntos de ordenadores conectados en

red cuya ejecucion dura horas, e incluso pueden extenderse varios dias.

En el area de la fisica, la simulacion computacional se introdujo como una herramienta para tratar
sistemas de muchos cuerpos a comienzo de la década de los '50, con el trabajo pionero de
Metropolis[1]. Actualmente, gracias al vertiginoso desarrollo de la tecnologia de las computadoras,
la simulacion computacional se ha convertido en una herramienta de célculo esencial, tanto para
los investigadores experimentalistas como para tedéricos. Las simulaciones requieren un menor
coste econdémico, permiten alcanzar condiciones complicadas en el laboratorio (por ejemplo
trabajar a muy altas presiones y las bajas temperaturas), ejercen un perfecto control de todos los
parametros que intervienen en el proceso y ademas proporcionan informacion de todos y cada
uno de los compuestos gue forman parte del sistema. Mediante un buen modelo computacional no
sb6lo se pueden reproducir experimentos de laboratorio, sino que ademas, gracias a que se
pueden variar libremente los pardmetros usados, permite probar modelos teéricos existentes en
rangos de parametros imposibles de alcanzar experimentalmente por ahora, resolviendo asi
conflictos entre explicacion teérica y observaciéon. Un papel fundamental también lo juega hoy dia
la visualizacion de los resultados obtenidos, no sélo se obtienen datos numéricos que pueden ser
contrastados con los experimentos, sino también se puede obtener una imagen grafica del

proceso en cuestion.

Los materiales Zeoliticos o Zeolitas son aluminosilicatos que presentan una estructura porosa a
nivel molecular bien organizada[2]. La sintesis de estos materiales es una tematica muy atractiva y
abordada en investigaciones cientificas recientes[3, 4], debido a sus muchas aplicaciones[5]. Los
procesos que ocurren en la formacién de estos materiales son complejos y dificiles de monitorear
con métodos experimentales. Es aqui donde los métodos de simulacién computacional entran a
jugar un papel importante, convirtiéndose en una herramienta que permite conocer los detalles de

estos procesos y determinar las propiedades fisico-quimicas de estos materiales.
1
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En Cuba durante los ultimos afios ha cobrado fuerza la creacion de sistemas informaticos para dar
solucién a disimiles problemas de diversos sectores de la sociedad. En el Laboratorio de
Ingenieria de Zeolitas del Instituto de Ciencias y Techologias de Materiales de la Universidad de la
Habana trabajan en conjunto dos grupos de investigadores que se dedican, uno a la sintesis y
caracterizacién por métodos experimentales de materiales porosos tipo Zeolitas, y el otro grupo al
disefio y modelacién de estos materiales. Este Gltimo grupo hace uso de técnicas de simulacion
computacional para simular entes y procesos que tienen lugar en la obtencion de Zeolitas, y cuyos
resultados son de gran utilidad porque permiten reducir gastos de tiempo y recursos en el
desarrollo experimental. Varios son los software que les permiten realizar estas simulaciones[6],
pero la mayoria son muy generales (casi siempre en una simulacion se tiene que usar mas de
uno) y ademas el usuario necesita tener amplios conocimientos tedricos de las técnicas de
simulacién computacional. Por otro lado, el grupo de investigadores que se dedica a la rama
experimental carece de conocimientos tedricos sobre estas técnicas, por lo que se les hace
complejo utilizar los software para realizar sus propios experimentos. La capacitacién a estos
investigadores sobre el tema no seria factible, debido al tiempo que se necesita para llevar a cabo
este proceso. Ademas, lo mas adecuado seria que estos investigadores simularan sus propios
experimentos con el uso de un solo software sin necesidad de convertirse en especialistas

tedricos.

Luego de realizarse el analisis anterior de las dificultades existentes surge la siguiente situacion
problemética: para que los investigadores puedan llevar a cabo sus estudios tedricos en el
proceso de simulacién de materiales zeolitas necesitan emplear mas de un software que realicen
simulacién computacional, mientras que los que se dedican a la rama experimental se les dificulta
la utilizacibn de estos software para simular sus experimentos, debido a que carecen de

conocimientos tedricos sobre técnicas de simulacion computacional.

Se presenta el siguiente problema a resolver: ¢como lograr que los investigadores que se
dedican al estudio de la simulacién de los materiales tipo zeolitas puedan simular el proceso de
sintesis con el uso de un solo software y sin necesidad de tener amplios conocimientos sobre

técnicas de simulacion computacional?

En comunicacién con lo formulado anteriormente, el objeto de estudio estara centrado en la
simulacién computacional del proceso de sintesis de materiales porosos tipo zeolitas para su

representacion.
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El campo de accion lo constituyen los métodos de simulacion computacional de entes y

procesos, aplicados a la obtencién de materiales porosos tipo zeolitas.

Para lograr este propésito se plantea como objetivo general: desarrollar una herramienta que
permita la simulacion computacional de los procesos de sintesis de materiales porosos tipo
zeolitas a través del método de Montecarlo Cinético, que pueda ser usada por los investigadores
gue no son especialistas en la simulacibn computacional, permitiéndoles, de forma dindmica y
visual, la seleccién de todos los elementos necesarios para establecer la simulacién e introducir
los datos que necesiten sin implementar funcionalidades en el software ni consultar otras

herramientas.

Guiados por lo expuesto anteriormente y para apoyar la investigacién se plantea la siguiente idea
a defender: Si los investigadores que se dedican a la rama experimental contaran con una
herramienta que les permitiera realizar experimentos sin que necesiten tener amplios
conocimientos sobre técnicas de simulacion, implementar cédigos en el software para su
funcionamiento, y que pudieran realizar sus operaciones sin necesidad de consultar otro software;
entonces no presentarian dificultades para simular procesos de sintesis de materiales porosos tipo

zeolitas.

Para resolver la situacién problematica, se llevardn a cabo las siguientes tareas de

investigacion:

Andlisis de conceptos relacionados al marco tedrico y las técnicas de simulacion

existentes.

e Caracterizacion de los sistemas informaticos de simulacion de procesos de sintesis
aplicados a la zeolita en el plano nacional e internacional.

e Seleccién de la metodologia y herramientas de desarrollo que proporcionen la creaciéon y
garanticen la calidad de la herramienta a obtener.

e Disefio de la aplicacion.

¢ Implementacién de la solucion propuesta.

e Ejecucién de pruebas para comprobar el correcto funcionamiento del software.

e Validacion del software para corroborar su utilidad en el campo de la simulacién de

materiales porosos tipo zeolita.
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En el desarrollo de este trabajo se emplearan los métodos investigativos que a continuacién se

presentan:

Métodos Tedricos:
» Analitico—sintético: este método es empleado para el analisis de la situacion problematica y
determinar posibles variantes de solucion.
> Modelacién: se crean modelos para disefar las actividades que se implementan durante el

desarrollo de la aplicacion.

Métodos Empiricos:
> Consulta de las fuentes de informacion: estudiar y documentarse sobre las técnicas de
simulacion computacional, los materiales zeolitas, y las herramientas adecuadas para
realizar este trabajo.
» Pruebas: se realizaran pruebas para detectar posibles errores y evaluar la calidad de los

requerimientos pedidos por el cliente.

La presente tesis se estructura de cuatro capitulos, los cuales brindan una informacién detallada

del desarrollo de la aplicaciéon para lograr, en su conjunto, su entendimiento y aprendizaje:

Capitulo 1. Fundamentacion Teédrica: aborda la fundamentacion teérica vinculada al objeto de

estudio y las herramientas y metodologia a utilizar.

Capitulo 2. Caracteristicas del Sistema: se siguen las pautas de la metodologia escogida:
identificacion de los requisitos, descripcién de la arquitectura base y modelacion de los diagramas

requeridos para la descripcion de las funcionalidades.

Capitulo 3. Disefio del Sistema: define el disefio de la solucién apoyandose en la metodologia

establecida, describiendo los patrones de disefio aplicados al software.

Capitulo 4. Implementacion y Prueba del Sistema: detalla la implementacién de cada requisito

funcional y describe los casos de pruebas elaborados.



Capitulo 1: Fundamentacion Teodrica
1.1 Introduccion

En el presente capitulo se brinda una panordmica general acerca del estudio de las Zeolitas y sus
aplicaciones. Ademés, se caracterizan diferentes software del método de simulacion
computacional empleado para simular el proceso de sintesis de zeolitas con el software a
desarrollar. Se describen ademas el lenguaje de programacion a utilizar durante el desarrollo del
capitulo, se realiza la descripcion de la metodologia de andlisis y disefio escogida, asi como las
herramientas a emplear en la configuracion y confeccién de un sistema que resuelva la situacion

problematica planteada.

1.2 Zeolitas: caracteristicas, aplicaciones y proceso de sintesis

Las zeolitas forman un grupo de méas de 80 variedades minerales que los mineralogistas conocen
desde hace unos 200 afios. La primera zeolita fue descubierta en 1756 por A.F. Cronstedt, quien
la llamé "piedra que hierve" en base a la propiedad que tienen de perder el agua al ser calentadas.
Hacia 1920 se conocia que estos minerales tenian propiedades de absorcién selectiva de
sustancias, por lo que se denominaron "tamices moleculares". Al culminar la década del 40 ya
existia una gran demanda comercial, sin embargo la escasez de materias primas hizo que
comenzara el desarrollo de zeolitas sintéticas'.Hoy en dia, coexisten en el mercado las zeolitas
sintéticas y las naturales. Las zeolitas naturales son recursos geoldgicos relativamente

abundantes en areas volcéanicas e intrusivas [7].

Teniendo en cuenta las caracteristicas y propiedades de las Zeolitas, muchas son las aplicaciones
gue encuentra este material. El estudio de las Zeolitas constituye una de las ramas de mayor
interés en la comunidad cientifica, motivado fundamentalmente por la introduccién de estos
materiales en la industria[8]. Las excelentes propiedades adsortivas? de la zeolita vistas en

aplicaciones en el secado, purificacion y separacion; de intercambio iénico® y catdlisis®, son un

!Las Zeolitas sintéticas consiguen una mayor pureza que las Zeolitas naturales, lo que las hace aptas para
multiples usos entre los que destaca la detergencia.
2Se aplica a la sustancia que adsorbe. Atraer y retener en la superficie de un cuerpo, moléculas o iones de
otro cuerpo.
3Cationes hidratados dentro de los poros de la zeolita estan unidos débilmente y preparados para
intercambiarse con otros cationes cuando se encuentran en un medio acuoso.
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punto de partida importante para su uso en aplicaciones farmacéuticas, logrando aumentar
significativamente la capacidad de adsorcién de farmacos como ejemplo de aplicaciones en

nuestro pais[9].

Los materiales zeolitas, desde el punto de vista del control ambiental, presentan diversas
aplicaciones por su alto potencial en la descontaminacion. Por ejemplo, se han utilizado para
retener metales en aguas acidas, adsorber e inmovilizar metales pesados de aguas y suelos
contaminados y separar compuestos organicos volatiles. En la industria se utilizan como rellenos,

fertilizantes, suplementos dietéticos en nutricién animal, cementos, adsorbentes y catalizadores.
» Aplicaciones en el ambito internacional

En México, la empresa Zeolitas e Insumos Nacionales S.A utiliza la zeolita en plantas de
tratamiento, dichas zeolitas estan tratadas con un intercambio i6nico de acuerdo al tipo de agua y
al grado de contaminantes que contenga el agua residual[10].

También se creé unDepartamento de Zeolitas en 1982 con el proyecto "Sintesis y aplicaciones de
Zeolitas para la Industria Petroquimica", en su laboratorio, actualmente, se manejan los procesos

hidrotérmicos en la obtencion de zeolitas del tipo A, X, Y, Sodalita, y Filipsita[11].

En Colombia se hace uso de las zeolitas naturales en el tratamiento anaerobio de aguas
residuales industriales para la remocién integrada de materias organicas, compuestas de azufre y

nutrientes[12].

» Aplicaciones en el ambito nacional

Las investigaciones desarrolladas han demostrado que las zeolitas naturales poseen propiedades
biol6gicas y una alta estabilidad quimica y fisica en su interaccion con el medio biologico; también
se ha comprobado una alta especificidad en algunos materiales derivados de la Clinoptilolita®, lo
gue implica que sean consideradas como materiales promisorios para ser utilizados en la practica
médica[l13, 14].

4Las zeolitas son utiles como catalizadores para reacciones importantes con moléculas. Las mas
importantes son craqueo, isomerizacion y sintesis de hidrocarbonos, promueven reacciones cataliticas
como acido-base y reacciones de metal inducido.

Zeolita natural.



Los trabajos teéricos-computacionales realizados en Cuba abarcan fundamentalmente estudios de
propiedades estructurales de zeolitas. En trabajos recientes se estudia la hidrataciéon de zeolitas
como un primer paso para abordar el intercambio idnico. Otros estudios presentados demuestran
las posibilidades de la simulaciébn computacional en zeolitas, cuyo resultado recoja ademas
estudios encaminados a determinar la conformacion estructural de moléculas con interés
farmacéutico. Sin embargo, no se han obtenido antecedentes de software que desarrollen
investigaciones realizadas sobre los métodos de Montecarlo Cinético en el uso del material

zeolita.

La introduccion paulatina de zeolitas naturales cubanas en la agricultura ha mejorado la
produccion de tomates, con mezclas de urea, estos han duplicado los rendimientos permitiendo el
aumento del niumero de frutos por planta y su peso. La Empresa de Citricos de Jagtiey Grande, en
Matanzas, emplea la zeolita como sustrato para la produccion intensiva, lo que reduce el uso de

abonos[15].
> Sintesis de Zeolitas

Para cada aplicacion de la zeolita, estas necesitan caracteristicas y propiedades especificas, es
por ello que los cientificos se dedican a su creacién o reproduccion a través del mecanismo de
sintesis. En la sintesis intervienen variables que determinan las propiedades fisico-quimicas
finales del material, la relacion entre estas variables y/o las condiciones iniciales del sistema a

sintetizar con el resultado final es lo que se conoce como rutas de sintesis.

El desarrollo de un experimento para la obtencién de materiales noveles requiere de grandes
inversiones, razén por la que es indispensable realizar estudios preliminares para asegurar su
conveniencia, de acuerdo a su eficiencia y ejecucion econdmica para proyectos de cualquier
tamafio. Una herramienta para ejecutar estudios de este tipo lo constituye la simulacion
computacional, y se ha convertido en un instrumento muy importante que juega un papel
fundamental en la obtencién de caracteristicas y propiedades de materiales y la definicion de

experimentos necesarios con excelentes aplicaciones en la industria.

1.3 Simulacion Computacional.

Thomas T. Goldsmith Jr. y EstleRay Mann expone lo siguiente: "Simulacion es una técnica
numérica para conducir experimentos en una computadora digital. Estos experimentos
7



comprenden ciertos tipos de relaciones matematicas y légicas, las cuales son necesarias para
describir el comportamiento y la estructura de sistemas complejos del mundo real a través de

largos periodos".

Otra definicion formulada por R.E. Shannon[l16]es: "La simulacion es el proceso de disefiar un
modelo de un sistema real y llevar a término experiencias con él, con la finalidad de comprender el
comportamiento del sistema o evaluar nuevas estrategias -dentro de los limites impuestos por un

cierto criterio o un conjunto de ellos - para el funcionamiento del sistema".

La presente investigacion se guia por el concepto establecido por Thomas T. Goldsmith Jr. y Estle
Ray Mann, pues expresa de forma sintetizada la simulacion a disefiar y presenta mayor afinidad

con el trabajo.

Entre los métodos de simulacién clasicos, los mas usados por la comunidad cientifica son la
Dindmica Molecular (DM) y el método de Montecarlo (MC)[17-21]. La DM es un método
determinista, que permite estudiar el comportamiento temporal de un sistema dinamico. Esto hace
gue sea mas preciso que el MC para la simulaciéon de un sistema fisico, sin embargo el intervalo
de tiempo que puede simular esta técnica es relativamente corto (del orden de los nanosegundos)
y la cantidad de particulas es del orden de los 100 mil atomos. En la Figura 1 se muestran algunas
caracteristicas de estos métodos de simulacién, demostrando la capacidad del sistema para cada
método y el tiempo en el que es capaz de realizar el experimento. En dicha figura se afiadi6 el
método cuantico de ab initio para una mejor comparacion, dicho método calcula en picosegundos

un orden de 5 a 100 atomos.



Tamafio del

>

sistema

Millones
atomos

hasta 100 mil
atomos

5-100
atomos

ps ns 5 duracion del
experimento

Figura 1. Caracteristicas de los principales métodos de simulacién computacional (ps:
picosegundos; ns: nanosegundos; s: seqgundos)

La sintesis de materiales zeoliticos implica ademas de un numero grande de atomos, una
duracién temporal que puede ser de minutos, horas o dias. Por tal razén el MC se convierte en la

herramienta adecuada para simular estos procesos de sintesis.

> Método de Montecarlo

El MC es un método de simulacion probabilistico o estocastico, pues usa nimeros aleatorios para
generar las posibles configuraciones del sistema atémico o molecular[22]. En una simulacién de
MC, cada configuracién (conjunto de posiciones espaciales de los atomos o particulas que forman
el sistema) depende solamente de su predecesor y no de cualquier otra configuracion previamente

visitada.

El método de Montecarlo genera configuraciones al azar y emplea un conjunto especial de
criterios para decidir si la nueva configuracién debe ser aceptada o no. El criterio esta basado en
la suposicion de que las configuraciones estan distribuidas de acuerdo a la energia del sistema. El
algoritmo basico de este método se conoce como algoritmo de metrépolis[23],el cual se describe

de la siguiente forma:

1- Se selecciona una particula n; cualquiera y se le produce un desplazamiento aleatorio
Ar(r'=r+Ar donde r’ es la nueva posicién de la particula).

2- Se calcula la nueva energia del sistema U’(r) (se halla AU=U’(r)-U(r))
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3- Si AU<O0 se acepta la movida.
4- Si AU>0 se genera un numero aleatorio a entre [0,1].

e Sia<exp (- AU/ KeT) Se acepta la movida y se regresa al paso 1.
e Sia<exp (- AU/ KeT)se rechaza la movida y se regresa al paso 1.

(Ks es la constante de Boltzman® y T es la temperatura)
5- Luego de suficientes movidas se termina la simulacion. STOP.

> Montecarlo Cinético

Una de las metas de este trabajo, es simular la evolucién temporal de la formacién de materiales
porosos tipo Zeolitas, pero el algoritmo de Metrépolis no permite estudiar este comportamiento.
Sin embargo han sido desarrolladas técnicas de MC tales como el Montecarlo Cinético (KMC) con

el cual es posible determinar estocasticamente la evolucion de un sistema dependiente del tiempo.

El algoritmo para implementar el KMC en la aplicacion a realizares el siguiente:
1- Inicio (t=0)
2- Determinar todas las transiciones de estados posibles y calcular la funcion cumulativa.
Las transiciones de estados posibles que se identificaron teniendo en cuenta que el
sistema es molecular son:
e Trasladar una molécula.
e Rotar una molécula.
e Enlazar dos moléculas.
Cada una de estas transiciones tiene asignada una probabilidad de ocurrencia, la cual esta
dada por:
Pi=p exp (- AU/ KeT)
Donde p se conoce como frecuencia de ocurrencia y se determina por la teoria de
Transicion de Estados[24, 25]:
p = (KeT/h) *exp (- AF/KsT)
Donde h es la constante de Planck’ y AF es la diferencia entre la maxima y la minima
energia libre de la superficie de energia potencial. De esta forma la funciébn cumulativa se

calcula como:

6 La constante de Boltzmann (k o kg) es la constante fisica que relaciona temperatura absoluta y energia. Se
llama asi por el fisico austriaco Ludwig Boltzmann.
10



R=2 pi
Donde i corre sobre todos los eventos o configuraciones posibles a ocurrir.

3- Generar un numero aleatorio u (O<u<l1) y encontrar el evento i segun el criterio:
2 P <URL 3 p
4- Producir el evento i.
5- Generar un numero aleatorio v (0<v<1) y adelantar el tiempo: t=t+At donde At = - (log Y/R)

6- Regresar al paso 2. Luego de suficientes movidas, detener la simulacion. STOP.
» Potenciales de interaccion y ensembles de la simulacion.

Para el calculo de la energia (U(r)) del sistema es necesario tener en cuenta todas las
interacciones que pueden estar presentes entre los atomos y moléculas. Esta energia se calcula
como la suma de todas las interacciones presentes. Teniendo en cuenta que muchas de esas
interacciones son muy pequefias, en una buena aproximacién pueden ser despreciadas. Por tal
motivo se da la posibilidad de escoger los potenciales que se consideren necesarios, a partir de

una lista donde se recojan la mayor cantidad posible de estos.

La relacién entre los resultados de la simulacion y el experimento lo establece la Fisica Estadistica
[26], por lo que es necesario tener en cuenta los parametros termodinAmicos que permanecen
constantes durante una corrida de KMC; esto lo define el ensemble termodinamico. Entre los mas
usados se encuentran el micro candnico (NVE), el candnico (NVT) y el isotérmico-isobarico (NPT);
donde N es la cantidad de particulas, V es el volumen, E es la energia, P es la presibn y T es la
temperatura, que son las magnitudes que permanecen constantes segun el ensemble.

Existen software que utilizan estas técnicas de simulacién, tales como:

e Crystal: es un programa de quimica cuantica, disefiado principalmente para los calculos en
los cristales (3 dimensiones), las losas (2 dimensiones) y polimeros (1 dimension)
utilizando la simetria de traslacion, pero también puede ser utilizado para moléculas
individuales[27].

7 La constante de Planck, simbolizada con la letra h, es una constante fisica que representa al cuanto
elemental de accion. Es la relacién entre la cantidad de energia y de frecuencia asociadas a un cuanto o a
una particula. Desempefia un papel central en la teoria de la mecéanica cuantica y recibe su nombre de su
descubridor, Max Planck.
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e Open PaperOpt: Es una plataforma de la simulacién de cédigo abierto utilizando
Montecarlo para la simulacion del nivel de la particula de dispersion luminosa en
estructuras de papel generadas.[28].

e DL- Poly: es un software de simulacién de dinAmica molecular clasica, es un paquete de
subrutinas, programas y ficheros de datos, disefiado para facilitar las simulaciones de

dinamica molecular de macromoléculas, polimeros, sistemas i6nicos y sus soluciones[29].

Desarrollar un software con calidad depende de actividades y etapas, donde el impacto de elegir
la mejor metodologia para un equipo, en un determinado proyecto, es trascendental para el éxito
del producto[30], donde incrementen su potencial, aumenten la calidad del producto con los

recursos y tiempos destinados a esa produccion.

1.4 Metodologia de desarrollo

Dentro de las clasificaciones de metodologias de desarrollo que se pueden emplear para la
modelacion de la herramienta, se encuentran las metodologias tradicionales o pesadas, y las
metodologias agiles o ligeras. Las metodologias tradicionales generan mucha documentacion,
estan destinadas para un equipo de desarrollo grande y para proyectos a largo plazo. Ademas, no
estan definidas para cambios frecuentes y tratan de especificar todos los requisitos del software
antes de comenzar su desarrollo, lo cual conlleva a la decision de utilizar las metodologias agiles

en la presente investigacion.

Las metodologias agiles se basan en el desarrollo de software en plazos cortos, y ponen de
relevancia que la capacidad de respuesta a un cambio es mas importante que el seguimiento
estricto de un plan de desarrollo del trabajo. Entre dichas metodologias se encuentra
Programaciéon Extrema® (XP, por sus siglas en inglés) que se centra en potenciar las relaciones
interpersonales como clave para el éxito en el desarrollo de software, promoviendo el trabajo en
equipo, preocupandose por el aprendizaje de los desarrolladores y propiciando un buen clima de
trabajo. XP se basa en retroalimentacion continua entre el cliente y el equipo de desarrollo,
comunicacion fluida entre todos los participantes, simplicidad en las soluciones implementadas y
audacia para enfrentar los cambios. XP es principalmente adecuada para proyectos con requisitos

imprecisos y muy cambiantes, y donde existe un alto riesgo técnico. Corrige los errores antes de

8 Extreme Programming
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afiadir una nueva funcionalidad, realizando entregas frecuentes del software para analizar su

funcionamiento[31].

Dentro de las condiciones de ambiente para el desarrollo de este trabajo se tiene poco personal
de desarrollo, pues solo se dispone de un integrante, se cuenta con poco tiempo para el desarrollo
de la aplicacioén, los requerimientos cambian a lo largo de todo el ciclo de vida de la aplicacion. La
existencia de estos factores principales determind la seleccién de la metodologia agil XP que,
como especifican sus caracteristicas, constituye una de las metodologias destacada dentro de los

procesos agiles para el desarrollo de un software.

1.5 Lenguaje de Modelado.

Un lenguaje de modelado es un conjunto estandarizado de simbolos para modelar un disefio de
software, y permite a los creadores y disefiadores de sistemas generar disefios que capturen las
ideasen una forma convencional y facil de comprender para el resto de las personas[32]. Para el
desarrollo de la investigacion se selecciona el Lenguaje Unificado de Modelado (UML)®.

» Lenguaje Unificado de Modelado

UML es la sucesion de una serie de métodos de andlisis y disefio orientados a objetos, tiene una
notacién grafica muy expresiva que permite representar en mayor o menor medida todas las fases
de un proyecto informatico. UML se ha convertido en un estandar para representar y modelar la
informacion con la que se trabaja en las fases de analisis y, especialmente, de disefio. UML sirve
para el modelado completo de sistemas complejos, tanto en el disefio de los software como para

la arquitectura hardware donde se ejecuten.[33]

En el presente trabajo se hace necesaria la utilizacion de UML para el modelado de los diagramas
del proceso de negocio y representacion de los componentes de disefio que se realizan al
software, y muestran una detallada visién de lo que presenta la aplicaciéon en cada una de sus

funcionalidades.

> Notacién de Modelado

Unified Modeling Language
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Notacién para el Modelado de Procesos de Negocio (BPMN)° es una notacién para disefiar de
forma estandarizada el modelado de procesos de negocio del sistema. Su principal objetivo es
proporcionar una notacion gue sea facilmente legible y entendible por parte del equipo que
desarrolla el negocio, y su modelado se realiza mediante diagramas simples con un conjunto
pequefio de elementos graficos[34], lo que permite que los usuarios del negocio y desarrolladores

de la aplicacién les sea facil comprender el flujo y el proceso.

1.6 Herramientas CASE

Una herramienta CASE (Ingenieria de Software Asistida por Computadora) es un programa
informatico destinada a detallar la productividad en el desarrollo de software reduciendo el costo

de las mismas en términos de tiempo y gastos.

Para realizar los modelos visuales de la aplicaciébn se escoge la herramienta CASE Visual
Paradigm, herramienta que brinda un nimero considerable de estereotipos para la elaboracién de
los diagramas y soporta el ciclo de vida completo del desarrollo de software. Permite disefiar todos
los tipos de diagramas de clases, cdodigo inverso, componer cédigo desde diagramas y generar
documentacién[35].Favorece su uso en el presente desarrollo porque es eficiente para el proceso
de negocio de la aplicacion, es disponible para mdltiples versiones y plataformas, y el equipo de

desarrollo posee experiencia con el trabajo en esta herramienta.

1.7 Lenguaje de Programacién

Los lenguajes de programacion estan disefiados para representar un conjunto de acciones
sucesivas que un equipo debe realizar, es un modo practico para que las personas puedan dar
instrucciones a dicho equipo. Contiene un grupo de simbolos y pautas sintacticas y semanticas

gue puntualizan su estructura y el significado de sus expresiones.

Entre estos lenguajes se encuentra Java, que es basado en C++!, es mas entendible para el
equipo de desarrollo[36], basado también en clases y orientado a objetos, implementando varias
caracteristicas como la herencia, instancias de objetos, reutilizacién de datos; y es un lenguaje

gue puede ser ejecutado en mdltiples plataformas, sin necesidad de cambiar el cédigo. Evita la

Business Process Modeling
HC++ es un lenguaje orientado a objetos. Creado para afiadirle cualidades y caracteristicas de las que
necesitaba C, conservando una considerable potencia para programacion a bajo nivel.
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corrupcién de datos, y tiene un facil manejo de excepciones; traduce el cddigo fuente a cédigo

intermedio, y es multitarea.

Se ha escogido el lenguaje de programacion Java para la implementacién de la herramienta
informatica propuesta, debido a las potenciales caracteristicas que brinda, permitiendo este
lenguaje la implementacion de un cadigo legible para la aplicacién sin complejidades, y con el uso

de recursos y librerias que facilitan la obtencion de funcionalidades 6ptimas en el trabajo.

» Bibliotecas utilizadas.

Libreria iText, una biblioteca Open Source!? para crear y manipular archivos PDF y HTML en
Java. Su principal objetivo es la creacion de archivos de determinada extension que pueden ser
exportados en multiples formatos, o multiples instancias del mismo formato. En el presente trabajo
se utiliza esta biblioteca para la construccion de un archivo *.pdf que le va a permitir al usuario
final conservar los resultados y propiedades fisicas del sistema simulado.

Jmol: un visor Java de cdOdigo abierto para estructuras quimicas en tres dimensiones, con
prestaciones para compuestos quimicos, cristales y biomoléculas. En la aplicacién es utilizada
para visualizar los resultados obtenidos luego de la simulacion, mediante un archivo *.xyz que el

usuario, en la ventana de resultados finales, tiene como opcién extraer.

1.8 Entorno de Desarrollo Integrado

Entorno de Desarrollo Integrado (IDE)'3, es un programa informatico constituido por un conjunto
de herramientas de programacion. Los lenguajes de programacion necesitan de un IDE de
desarrollo como soporte para su implementacion, existen IDE que presentan soporte para el

lenguaje de programacion Java:

< NetBeans

NetBeans es un entorno de desarrollo integrado disponible para Windows, Mac, y Linux. Este IDE
esta integrado por cédigo abierto y una plataforma de aplicacion. Se compone de herramientas

gue presentan una gran estabilidad, es un producto libre y sin restricciones de uso.

12Codigo abierto (o fuente abierta) es el término con el que se conoce al software distribuido y desarrollado
libremente.
BIntegrated Development Environment
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Para el trabajo se escoge como editor de texto el IDE NetBeans, pues tiene acceso a todos los
ficheros del proyecto, contiene una ventana de depuracién y errores, informacion de los
pardmetros que usa una funcidn, subrayado de errores automatico, es autocompletado; contiene
una ventana con un completo listado de todas las variables, funciones, objetos, métodos, y demas
del fichero que se esté editando, y tiene acceso rapido a varios proyectos a la vez; siendo estas
caracteristicas una parte fundamental que permite el desarrollo de la aplicacion sin mayores
dificultades a la hora de su implementacién y con acceso facil a sus componentes visuales para el

desarrollo de la interfaz visual sin necesidad de emplear otra herramienta informatica.

1.9 Plataforma de Desarrollo

Una plataforma de desarrollo es un entorno fisico o l6gico sobre el que se puede ejecutar un
programa[37].Es una solucién completa para desarrollar software y sistemas basados en software.
Permite al equipo de desarrollo que utilice una plataforma de desarrollo de software construir,

integrar, extender, modernizar e implantar software y sistemas basados en software[38].

« Plataforma Java.

Para el desarrollo de la aplicacién se selecciona la plataforma Java 2 Estandar Edition (J2SE, por
sus siglas en inglés), que es la propuesta de la empresa Oracle!* para el desarrollo y la
implementacién de aplicaciones de escritorio; esta plataforma se apoya por completo en el

lenguaje Java.

El JRE (Java Runtime Environment, o Entorno en Tiempo de Ejecucién de Java) es el software
necesario para ejecutar cualquier aplicacion desarrollada para la plataforma Java. El usuario final
utiliza el JRE como parte de paquetes software. Ofrece también el JDK (Java Development Kit)
donde reside el JRE, e incluye herramientas como el compilador de Java, y puede también
obtenerse como un paquete independiente, considerandose como el entorno necesario para

ejecutar una aplicacién Java. Para el desarrollo de la aplicacion se utilizara la version JDK 1.6.

“4Empresa multinacional de tecnologia informatica estadounidense que se especializa en el desarrollo y
comercializacion de sistemas informaticos de hardware y productos de software para empresas
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1.10Frameworks empleados la solucion

Framework es un concepto genérico, haciendo referencia al ambiente de trabajo, y ejecucion[39].
Constituyen soluciones que contemplan herramientas de apoyo al ambiente de trabajo o

desarrollo y motores de ejecucion.
» Framework de Presentacion

Swing Application Framework es una especificacion de Java para marcos de aplicaciones simples
con una interfaz gréfica de usuario, define una infraestructura comun para la mayoria de las

aplicaciones de escritorio, por lo que las aplicaciones Swing son mas faciles de crear.

1.11Conclusiones Parciales

En el presente capitulo se ha realizado un estudio de las tendencias actuales, asi como una
investigacion puntualizada de lo que ha logrado el mundo en esta rama. La seleccion del lenguaje
de programacion, las herramientas, la metodologia a utilizar en el desarrollo de la aplicacién
propuesta, hacen del trabajo una definiciobn de lo que se quiere lograr realizar, teniéndose asi

varias conclusiones, tales como:

e Realizar el disefio y modelado de la aplicacion con la metodologia XP, utilizando UML
como lenguaje de modelado, analisis y disefio, y BPMN como notacion para el disefio del

negocio del sistema.

¢ Realizar la implementacién de la herramienta informética con el lenguaje de programacién
Java, porque permite definir de forma legible los c6digos concretos que construyen la
aplicacion final, y presenta un manejo sencillo de sus funciones gréficas para elaborar el

modelo visual.

o Utilizar el IDE de desarrollo NetBeans, porque contiene soporte para dicho lenguaje y es
ventajoso por su completamiento de cddigo y compatibilidad, ademas que puede ser

utilizado en cualquier plataforma.

Una vez conocidas las herramientas y los conceptos claves para el desarrollo y comprension de la

herramienta que se desea realizar, se comenzara a desarrollar la propuesta de solucion.
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Copticlt 2. Caraotorations dod Tortorna

Capitulo 2: Caracteristicas del Sistema
2.1 Introduccion

La descripcion de las caracteristicas esenciales que debe tener la solucién que se propone es el
punto de partida del presente capitulo, las cuales se encuentran respaldadas por la modelacién de
los procesos del negocio. Se describe y fundamenta la primera etapa que describe la metodologia
de software escogida, guiando paso a paso el proceso de desarrollo de la aplicacion; y los
requerimientos funcionales y no funcionales se llevan a procedimientos diseflados para su

posterior implementacion.

2.2 Descripcién del proceso de negocio

El proceso de simular la sintesis de zeolitas mediante el método de Montecarlo Cinético comienza
cuando el usuario crea un nuevo experimento, para ello debe elegir las moléculas que formaran
parte de la simulacion a efectuar. Se cuenta con la informacién necesaria de las moléculas, tales
como el nombre, su férmula quimica, un diagrama que agrupa los atomos que componen cada
molécula y el listado de &tomos que contiene cada una, teniendo de estos el nombre, carga, masa
y sus parametros potenciales. El usuario puede modificar los datos de los a4tomos que estime
conveniente asi como agregar la cantidad de un tipo de molécula especifico que desee, eliminarla
luego de ser agregada a la caja de simulacion; asi como crear una nueva molécula para

adicionarla al sistema y utilizarla posteriormente.

El usuario determina la dimension de la caja de simulacién (coordenadas X, Y, Z) dada en
Angstrém (simbolo A, 10°m). Dicha caja agrupa todas las moléculas que van a realizar
transiciones entre si durante el proceso de simulacion (trasladar o rotar); también se debe
determinar el valor de separacion entre moléculas para establecer la distancia minima entre ellas.
Para complementar los parametros necesarios que establecen la simulacion, se necesita elegir los

potenciales, ensembles, y valores de temperatura con los que trabajara el sistema.

El usuario tiene la opciéon de equilibrar el proceso de simulacion, que le permite organizar las
moléculas que quedan agrupadas en la caja, calculando la energia total para tratar de obtener una
energia menor que la inicial, llevando el proceso a una configuracién préxima a su estado de
equilibrio; dicha operacion es opcional para el usuario pues la no realizacién de la misma no

impide el ejecutar el proceso de simulacién. Seguidamente, el usuario puede realizar la
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simulacion, estableciendo el tiempo de duracién de la misma, y se puede comprobar mediante los
resultados que se obtienen, siendo esto el principal objetivo de todo el experimento, pues el
listado de las moléculas con sus coordenadas finales de ubicacion le indica al usuario el
comportamiento de cada una durante el proceso de simulacion. El usuario puede guardar las

configuraciones que vaya realizando, asi como los resultados que obtiene finalmente. Ver Figura

2.

2.3 Modelacion del negocio

» Diagramas de procesos de negocio

Informacion de Molécula

Crear Mostrar listado Seleccionar Molécula
Experimento deMoléculas | | @ Jereeeeeeeeeeeeeees

Informacion de Atomos contenidos en la Molécula Seleccionada

Determinar Valor de Determinar Tamano de
Separacion de Moléculas la Caja de Simulacion
A 4
ﬁ} Generar Datos ]_’ﬁ} Mostrar Listado Seleccionar Potencial q ...............
Imf:lales de Potenclales — Listado de Potenciales Seleccionados
: v
Mostrar listado
de Ensembles
A 4

= Asignar Seleccionar Seleccionar
Parametros Transacciones Ensemble

Listado de Datos Iniciales Generados

¢ Desea equilibfar el proceso antes de ser simulado?

"'-Jﬁ(- Determinar Tiempo
de Simulacion

¢ Desea guardar los resultados de la simulacion?

€% Mostrar Resultados (¥ Guardar
Resultados

de la Simulacion

)

Listado de Resultados Finales Archivo de Resultados

Simular
Proceso
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Figura 2. Crear Nuevo Experimento.

» Especificacién de Procesos:

Actividad 1: Crear Experimento.

Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.

Misién: acordar las tareas que se realizaran inicialmente, fijar los momentos de encuentro entre
las partes, y comprender lo que desea el cliente.

Entradas:
- Cuestionario de la entrevista.

Salidas:
- Formulario con todos los elementos que desea tener el cliente en la aplicacion.

Actividad 2: Mostrar listado de moléculas.

Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.

Mision: mostrar informacion inicial de las moléculas que, a peticion del cliente, debe contener el
sistema para facilitar su uso.

Entradas:
- Datos de moléculas.

Salidas:
- Listado de las moléculas.

Actividad 3: Seleccionar Moléculas.

Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.

Misién: permitir la seleccion de las moléculas que se encuentran listadas, adicionarlas para su
utilizaciéon en la aplicacion, modificar los datos de sus atomos, y eliminarlas en caso de no
utilizarla.

Entradas:
- Listado de Moléculas.

Salidas:
- Moléculas seleccionadas.

Actividad 4: Determinar tamafio de la caja de simulacion.
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Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.

Mision: permitir la asignacion del tamafio de la caja de simulacién que se involucra en el proceso
de simulacion de las moléculas en la aplicacion.

Entradas:
- Tamafio de la caja de simulacion

Salidas:
- Tamafio de la caja de simulacién otorgada por el usuario.

Actividad 5: Determinar valor de separacion de moléculas.

Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.

Misién: separar, mediante un valor numérico entrante, las moléculas que se seleccionan para
realizar la simulacion.

Entradas:
- Valor de separacion mayor o igual a 3.0 Angstrom.

Salidas:
- Moléculas separadas a dicho valor entrante.

Actividad 6: Generar datos iniciales.

Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.

Misidn: confeccionar el sistema molecular inicial que el usuario desea simular, y la posibilidad de
guardar los datos que se modifiquen asi como las posiciones iniciales de las moléculas antes de
establecer la separacion entre ellas.

Entradas:
- Listado de moléculas seleccionadas, tamafio de la caja de simulacion y separacién entre

moléculas.

Salidas:
- Datos generados para su utilizacion en la simulacion.

Actividad 7: Mostrar listado de potenciales.
Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.
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Mision: mostrar el listado de los potenciales que contiene la aplicacion para el célculo de las
energias que presenta el sistema molecular al realizar la simulacion.

Entradas:
- Informacion de los potenciales.

Salidas:
- Listado de los potenciales.

Actividad 8: Seleccionar Potencial.

Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.

Misién: permitir la seleccién de los potenciales que el usuario necesite para involucrarlos en el
proceso de simulacion.

Entradas:
- Listado de potenciales.

Salidas:
- Potenciales seleccionados, seleccion que puede ser eliminada si el usuario desea.

Actividad 9: Mostrar listado de ensembles.

Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.

Mision: mostrar el listado de los ensembles que contiene la aplicacion para establecer parametros
gue presenta el sistema molecular al realizar la simulacion.

Entradas:
- Informacién de los ensembles.

Salidas:
- Listado de ensembles.

Actividad 10: Seleccionar Ensemble.

Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.

Mision: permitir la seleccion del ensemble que el usuario necesita en el proceso de simulacion.

Entradas:
- Listado de ensembles.

Salidas:
- Ensembles seleccionado.
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Actividad 11: Seleccionar Transacciones.

Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.

Mision: permitir la seleccion de los eventos que el usuario desea realicen las moléculas al
comenzar el proceso de simulacion. Los eventos pueden ser: Trasladar molécula, Rotar Molécula,
Enlazar Molécula.

Entradas:
- Los eventos que la aplicacion es capaz de realizar.

Salidas:
- Al realizar el proceso de simulacion se calcula la probabilidad de que ocurran dichos eventos, y

la molécula posible realiza el evento correspondiente.

Actividad 12: Asignar Temperatura.

Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.

Misién: definir el valor de temperatura que va a tener el sistema.

Entradas:
- Valor de temperatura.

Salidas:
- El sistema tendra el valor de temperatura asignado por el usuario, cuyo valor influird en los

célculos que se involucran en el proceso de simulacion.

Actividad 13: Equilibrar.
Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.
Misidn: establecer un equilibro en el sistema, obteniendo una posible menor energia para
favorecer al proceso de simulacion.

Entradas:
- Selecciéon de uno o mas potenciales, y un valor de temperatura.

Salidas:
- Se calcula la energia del sistema, se le dan nuevas posiciones a las moléculas en el sistema, y

se calcula la nueva energia que obtiene.

Actividad 14: Determinar tiempo de simulacion.

Responsable: Equipo de Desarrollo.
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Participantes: Cliente.
Mision: permitir la determinacién de un tiempo de duracion para el proceso de simulacion.

Entradas:
- El valor del tiempo de duracion en minutos. Ej.: 1, Ej.: 2.

Salidas:
- El proceso de simulacién se realizara hasta el tiempo de duracion gue se haya establecido.

Actividad 15: Simular Proceso.

Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.

Misidn: realizar el proceso de simulacién de las moléculas en el sistema.

Entradas:
- Seleccién de uno o mas potenciales, un valor de temperatura, seleccionar el ensemble, el tiempo

de duracién y las transacciones posibles a realizar.

Salidas:
- Durante el tiempo que se determind, se calculan las probabilidades de cada molécula para

realizar alguna transaccion, y en caso de cumplir con el criterio establecido por la técnica aplicada

realizan dichas transacciones.

Actividad 16: Mostrar Resultados de la simulacion.

Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.

Mision: mostrar los resultados que se obtienen luego del proceso de simulacion, asi como las
propiedades fisicas del sistema.

Entradas:
- Realizar la simulacion del sistema.

Salidas:
- Resultados de la simulacion.

Actividad 17: Guardar Resultados.

Responsable: Equipo de Desarrollo.

Participantes: Cliente.

Mision: permitir exportar los resultados para la persistencia de los datos finales.

Entradas:
- Seleccion del tipo de archivo en que desea guardar los resultados.
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Salidas:
- Archivo con los datos almacenados.

2.4 Propuesta del Sistema.

Se implementar4 una aplicacion Desktop para la simulacién de los procesos de sintesis de
materiales porosos tipo zeolitas, mediante el método de Montecarlo Cinético. Contara con
interfaces independientes de la principal, compuestas por varios componentes visuales que
permitiran: gestionar moléculas, determinar el tamafio de la caja de simulacion y la separacion
entre moléculas, mostrar las posiciones de los a&tomos, seleccionar los potenciales, ensembles y
eventos posibles a realizarse, establecer el tiempo de ejecucion de la simulacién y mostrar los

resultados del proceso de simulacion.

La aplicacion permitira un sencillo manejo de sus funcionalidades, el usuario sélo necesitara tener
un conocimiento basico para la manipulacién de la aplicacion desde el punto de vista informatico,
podré seleccionar, de manera visual, los datos que desee utilizar, modificarlos, y emplearlos en su
experimento, conocer las propiedades fisico-quimicas de la solucién obtenida, asi como
visualizarla; pues el software estara enfocado en ofrecer lo necesario para abarcar todas las
funcionalidades del proceso de simulacion, sin que el usuario necesite implementar ninguna de

ellas ni consultar otro software.

2.5 Especificaciéon de los requisitos de software.

Los requisitos son un componente principal en el proceso de creacion de una herramienta
informatica, y estan presentes en diversos componentes de la aplicacion para satisfacer las
especificaciones pendientes a través del usuario. Es una condicion o capacidad que tiene que ser
alcanzada por un sistema, o componente de un sistema, para satisfacer un contrato, estandar, u

otro documento impuesto formalmente.[41]

Dichos requisitos presentan dos categorias, pueden ser requisitos funcionales y requisitos no
funcionales. Los requisitos funcionales expresan una accién que debe ser capaz de realizar el
sistema, es la declaracion de servicios que el sistema debe proporcionar, como deberia reaccionar
el sistema a determinadas entradas y como deberia comportarse en cada situacion. Los requisitos
no funcionales son restricciones de los servicios o funciones ofrecidas por el sistema que
expresan una propiedad o cualidad que el mismo debe presentar, teniendo en cuenta aspectos

como el rendimiento, usabilidad, seguridad e interfaz de dicha aplicacion.
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La captura de estos requerimientos permite desarrollar un modelo del sistema que se va a
construir, y para extraerlos se utilizé la técnica de entrevistas, realizdndose frecuentes encuentros

con el cliente.

2.5.1 Requisitos Funcionales

RF1. Crear Experimento

RF2. Abrir Experimento

RF3.Gestionar Molécula
RF3.1 Crear Molécula
RF3.2AdicionarMolécula
RF3.3Modificar Molécula
RF3.4Eliminar Molécula

RF4.Modificar Atomo

RF5.0torgar Dimensiones de Caja de Simulacion

RF6.Separar Moléculas

RF7.Guardar Datos

RF8. Gestionar Potencial
RF8.1Adicionar Potencial
RF8.2Eliminar Potencial

RF9.SeleccionarEnsemble

RF10.Seleccionar Transacciones

RF11.Asignar Temperatura al Sistema

RF12.Equilibrar Proceso.

RF13.Simular Proceso

RF14. Guardar Posiciones Actuales.

RF15.Mostrar Resultados

RF16.Guardar Resultados

2.5.2 Requisitos no funcionales

e Requisitos del Software

Se necesita tener instalado en el ordenador cliente JDK (méquina virtual de Java) para el

funcionamiento de la aplicacion.
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e Requisitos del Hardware
Memoria RAM: Minimo 1 GB.

e Requisitos de Interfaz de usuario

La interfaz contard con los componentes visuales para las operaciones que el usuario necesita,

sin sobrecarga de imagenes.

2.6 Fase de Exploracién

Exploracion es la primera fase definida por la metodologia XP, define el alcance general que tiene
el proyecto, y su actividad comienza con la creacion de las historias de usuario, que describen las

caracteristicas y funcionalidades que se requieren para la construccién del software.

En esta fase, los clientes plantean a grandes rasgos las historias de usuario que son de interés
para la primera entrega del producto. Al mismo tiempo el equipo de desarrollo se familiariza con
las herramientas, tecnologias y practicas que se utilizaran en el proyecto. Se prueba la tecnologia

y se exploran las posibilidades de la arquitectura del sistema construyendo un prototipo[31].

2.6.1 Historias de Usuario

Uno de los artefactos que describe XP son las historias de usuario, que constituyen la forma en
gue se especifican los requisitos del sistema. Estas se escriben desde la perspectiva del cliente
aunque los desarrolladores pueden brindar ayuda en su identificacion. Corresponden a la técnica
utilizada para especificar los requisitos del software. Se trata de formatos en los cuales el cliente
describe brevemente las caracteristicas que el sistema debe poseer, sean requisitos funcionales o
no funcionales. El tratamiento de las historias del usuario es muy dinamico y flexible. Cada historia
de usuario es lo suficientemente comprensible y delimitada para que el programador pueda

implementarla en unas semanas[42].
Las historias de usuario se dividen en dos clasificaciones, definidas como:

Escala Nominal de Prioridad en el Negocio:
v Alta: son las historias de usuario que constituyen funcionalidades de gran importancia en el

desarrollo del software.
v" Media: lo constituyen aquellas funcionalidades a tener en cuenta sin que haya una

afectacion directa sobre la aplicacion.
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v' Baja: aquellas historias de usuario que constituyen funcionalidades que sirven de ayuda al

control de la estructura del software.

Escala Nominal de Riesgo en Desarrollo:
v Alta: aquellas historias de usuario que, para su implementacion, se considera la posible

existencia de errores que lleven a la interrupcion del desarrollo del c4digo.

v" Media: cuando se retrasa la entrega de la aplicacion debido a los errores que puedan
aparecer en la implementacion de la historia de usuario.

v' Baja: cuando aparecen errores que seran tratados con coherente facilidad sin que traigan

dificultades para el desarrollo de la aplicacion.

A continuacion se presentan las historias de usuarios de mayor prioridad para el desarrollo de la

aplicacion:

Historia de Usuario

NUimero: 1 Usuario: Usuario.

Nombre historia: Crear Experimento

Prioridad en negocio: Alta. Riesgo en desarrollo: Alto.

Puntos estimados:1 Iteracion asignada: 1

Programador responsable: Yaqueline Mejias De la Torre

Descripcién:
Se selecciona la opcion Crear Experimento en la ventana principal para comenzar la utilizacién

del sistema.

Observaciones:
Al crear un nuevo experimento se muestra la primera ventana que le permitira al usuario

comenzar a definir las condiciones de su sistema para establecer la simulacién.

Prototipo de Interfaz

Tabla 1. Crear Experimento

Historia de Usuario
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Ndmero: 3 Usuario: Usuario.

Nombre historia: Gestionar Molécula

Prioridad en negocio: Alta. Riesgo en desarrollo: Alto.

Puntos estimados:1 Iteracion asignada: 1

Programador responsable: Yaqueline Mejias De la Torre

Descripcién:

Crear Molécula:

Permite al usuario adicionar al software una molécula que no esté almacenada en la aplicacion.
Esta funcionalidad se encuentra en el menua de Acciones en la ventana Generar Sistema.
Adicionar Molécula:

Se adiciona una molécula a la caja de simulacién para generar el sistema.

Modificar Molécula:

Permite al usuario modificar la cantidad del tipo de molécula seleccionada, cambiando el valor
de cantidad que tiene por defecto, y quedaran adicionadas a la caja de simulacién n cantidad
de ese tipo de molécula.

Eliminar Molécula:

Elimina la molécula que el usuario seleccione de la tabla que contiene el listado de todas las

moléculas adicionadas por él.

Observaciones: La molécula queda adicionada y sus datos se muestran en una tabla donde el
usuario puede maodificar la cantidad del tipo de molécula seleccionada que desee introducir en

la caja, y puede eliminarla seleccionando la que desea extraer del listado adicionado.

Tabla 2. Gestionar Molécula

Historia de Usuario

NUimero: 8 Usuario: Usuario.

Nombre historia: Gestionar Potencial

Prioridad en negocio: Alta. Riesgo en desarrollo: Alto.

Puntos estimados:1 Iteracion asignada: 2

Programador responsable: Yaqueline Mejias De la Torre

Descripcién:

Adicionar Potencial:
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Se adicionan los potenciales que se involucran en el proceso de simulacion.
Eliminar Potencial:

Permite al usuario seleccionar un potencial de la lista de potenciales adicionados y eliminarlo.

Observaciones:
Para cada potencial existen varios tipos que, segln lo que desea el cliente, podra seleccionar

para su solucién experimental.

Tabla 3. Gestionar Potencial

Historia de Usuario

NUimero: 9 Usuario: Usuario.

Nombre historia: Seleccionar Ensemble

Prioridad en negocio: Alta. Riesgo en desarrollo: Alto.

Puntos estimados:1 Iteracion asignada: 2

Programador responsable: Yaqueline Mejias De la Torre

Descripcion:

Se selecciona el ensemble que se involucra en el proceso de simulacion.

Observaciones:

Tabla 4. Seleccionar Ensemble

Historia de Usuario

Nimero: 11 Usuario: Usuario.

Nombre historia: Asignar Temperatura al Sistema.

Prioridad en negocio: Alta. Riesgo en desarrollo: Alto.

Puntos estimados:1 Iteracion asignada: 2

Programador responsable: Yaqueline Mejias De la Torre

Descripcién:

Se asigna el valor de presion y temperatura con el que se va a simular el proceso.

Observaciones:
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Tabla 5. Asignar Temperatura al Sistema.

Historia de Usuario

Ndmero: 13 Usuario: Sistema.

Nombre historia: Simular Proceso.

Prioridad en negocio: Alta. Riesgo en desarrollo: Alto.

Puntos estimados:3 Iteracion asignada: 3

Programador responsable: Yaqueline Mejias De la Torre

Descripcion:
Se simula el proceso con todos los datos seleccionados, presionando el boton que se

encuentra en esa ventana.

Observaciones:
Toma todos los datos y valores asignados por el usuario, y simula el proceso para la obtencion

de los resultados que se desea.

Tabla 6. Simular Proceso

Historia de Usuario

NUmero: 15 Usuario: Sistema.

Nombre historia: Mostrar Resultados.

Prioridad en negocio: Alta. Riesgo en desarrollo: Medio.

Puntos estimados:2 Iteracién asignada: 4

Programador responsable: Yaqueline Mejias De la Torre

Descripcién:

Cuando el sistema culmina el proceso de simulacion le da la opcién al usuario de mostrar los
resultados que se obtienen en la caja de simulacién, o el usuario puede ir al menu principal de
la ventana y elegir la opcién de Mostrar Resultados, solo luego de haber realizado la

simulacion.

Observaciones:
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Tabla 7. Mostrar Resultados

2.6.2 Planificacion de la Entrega

En este punto se establece la prioridad de cada historia de usuario, y en correspondencia, los
programadores realizan una estimacion del esfuerzo necesario de cada una de ellas. Se toman
acuerdos sobre el contenido de la primera entrega y se determina un cronograma en conjunto con

el cliente; dicha planificacion se puede realizar basandose en el tiempo o el alcance[31].

Las estimaciones, relacionadas a la implementacion de las historias, las establece el programador
utilizando como medida el punto. Cada punto equivale a una semana de implementacion, teniendo
como maximo 3 puntos. Por otro lado, el equipo de trabajo mantiene un registro de desarrollo, lo
cual establece en puntos de iteracion, basando esto en la suma de puntos que corresponde a las

historias de usuario que fueron culminadas en la ultima iteracion.

Cada HU se traduce en tareas especificas de programacién. Del mismo modo, para cada HU se
establecen las pruebas de aceptacion. Estas pruebas se realizan al final del ciclo en el que se
desarrollan, pero también al final de cada uno de los ciclos siguientes, para verificar que sucesivas
iteraciones no han afectado a las anteriores. Para un alto desempefio y resultados mas
satisfactorios del equipo de desarrollo, se definieron las iteraciones segun el nivel de importancia y

aparicion de cada funcionalidad en el sistema.

» Estimacion de esfuerzo por historias de usuarios

Para el desarrollo de la aplicacion se tienen en cuenta situaciones referentes a HU, tales como la
aparicion de nuevas historias, aplazamiento en cuanto a la iteracion en la cual se implementa, el
no cumplimiento en la iteracion planificada, y transformacion durante la iteracion, ejecutdndose
una estimacion del esfuerzo para cada una de las HU identificadas. La Tabla 8 muestra los

resultados de lo planteado:

No. HU [ Historia de Usuario Puntos de estimacion
1. Crear Experimento 1
2. Abrir Experimento 2
3. Crear Molécula 1
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4, Adicionar Molécula 1
5. Modificar Molécula 1
6. Eliminar Molécula 1
7. Modificar Atomo 1
8. Otorgar Dimensiones de la Caja de Simulacién 1
9. Separar Moléculas 1
10. | Guardar Datos 2
11. | Adicionar Potencial 1
12. Eliminar Potencial 1
13. Adicionar Ensemble 1
14. | Seleccionar Transacciones 1
15. | Asignar Temperatura al Sistema. 1
16. Equilibrar Proceso 2
17. | Guardar Posiciones Actuales 3
18. Simular Proceso. 1
19. Mostrar Resultados 2
20. | Guardar Resultados 2

Tabla 8. Resultados de Puntos de Estimacion.
2.6.3 Plan de lteraciones.

Al ser identificadas las historias de usuario y estimado el esfuerzo dedicado a la realizacién de
cada una de ellas, se procede a la realizacion de la planificacién para la etapa de implementacion

del software.

En la primera iteracion se puede establecer una arquitectura del sistema que se pueda emplear
durante el resto del proyecto, el cliente decide qué historias se implementaran en cada iteracion
para maximizar el valor de negocio. Al culminar la Ultima iteracion el sistema estara listo para

entrar en produccion. Los elementos que deben tomarse en cuenta durante la elaboracion del
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Plan de la Iteracion son la rapidez del proyecto, pruebas de aceptaciéon no superadas en alguna

iteracion, y tareas no finalizadas en la anterior iteracién.

Cada iteracién comprende un periodo de tiempo de desarrollo del proyecto entre una y cuatro
semanas. Las siguientes iteraciones se han definido para lograr un mayor desempefio y

resultados satisfactorios del equipo de desarrollo:

Iteracion 1: En esta iteracion se implementaran las historias de usuario correspondientes a la
captura de datos para generar el sistema inicial, es decir, desde la HU 1 hasta lal0, pues tienen
una prioridad alta sobre el sistema, dandole posibilidad al usuario de probarlas antes de continuar

su desarrollo.

Iteracién 2: Esta iteracion es para la implementacion de las historias 11 hasta la 18, que se
encargan de equilibrar y simular el sistema, guardar la informacion que se tiene hasta el momento
si el usuario desea, y relne todos los aspectos que se hacen necesarios para realizar una
simulacion satisfactoria. Una vez concluida esta iteracion se realizar las pruebas suficientes para
mostrarle al cliente el avance hasta el momento, con el objetivo de retroalimentar al grupo de

trabajo.

Iteracién 3: En la tercera iteracion se implementan las HU que terminaran con los objetivos
propuestos para el sistema, es decir, las historias 19 y 20. Al finalizar la misma se contara con una

version oficial del producto final.

» Plan de duracién de las iteraciones

Mediante el uso de la metodologia de desarrollo XP, y para obtener una mejor distribucion del
trabajo, resulta necesario un plan de duracion de iteraciones como parte del ciclo de vida del
proyecto. Tiene como objetivo mostrar la duraciéon de cada iteracién y el orden en que seran
implementadas las HU. En el presente trabajo se realizd un solo plan debido a que existe un Unico
y pequefio equipo de desarrollo. La Tabla 9 expone la distribucion de las HU segun el orden en
gue seran abordadas en cada iteracion, teniendo en cuenta su prioridad y el tiempo de duracién

de las mismas.

Iteracion Orden de las HU a implementar Duracién (Semanas)

. 1. Crear Experimento.
Iteracion 1 : : 5
2. Abrir Experimento.
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Crear Molécula.

Adicionar Molécula.

Modificar Molécula.

Eliminar Molécula.

Modificar Atomo.

Otorgar Dimensiones de la Caja de Simulacion.

©f ® Nf @] g M @

Separar Moléculas.

. Guardar Datos.

(=Y
o

Adicionar Potencial.

Eliminar Potencial.

Iteracién 2 Adicionar Ensemble. 4

Seleccionar Transacciones.

Asignar Temperatura al Sistema.

Equilibrar Proceso.

Guardar Posiciones Actuales.

Simular Proceso.

» Mostrar Resultados.
Iteracion 3

Nl P o Nf o g A W N E

Guardar Resultados.

Tabla 9. Orden de Historias de Usuario a Implementar
» Plan de entregas

Las historias de usuario determinan el plan de entrega, que permiten crear los planes de iteracion,
y con cada historia previamente evaluada, el cliente las agrupa en orden de importancia. Para
trazar el plan de entregas del software para la simulacién de los procesos de sintesis de
materiales porosos tipo zeolitas por el método de Montecarlo Cinético, se basa en dos

parametros: tiempo de desarrollo del sistema y el nivel de importancia para el usuario final.

El plan de entregas debe ser lo mas exacto posible, pues constituye un documento oficial por el
cual los clientes le exigen a los desarrolladores la entrega de las distintas iteraciones del producto.
A continuacion se muestra el plan estimado de entregas para la fase de implementacion,

realizandose al final de cada iteracion versiones entregables del sistema.
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Fin iteracion | Fin iteracion Fin iteracion 3
Sistema 1 2 (Mayo. 2013)
(Febr.2013) | (Abril. 2013)
Software para la Captura De | Proceso de Muestra de
simulacion de los Informacion. | equilibrar y Resultados finales.
procesos de sintesis de simular el
materiales porosos tipo sistema.

zeolitas por el método

de Montecarlo Cinético

Tabla 10. Plan Estimado de Entrega.

2.7 Conclusiones Parciales
El analisis realizado durante el presente capitulo indica un mejor entendimiento del trabajo y se

crean las bases para la comprensién del sistema a implementar. La descripcion de las Historias de
Usuario es un paso fundamental en el ciclo de vida de desarrollo de un proyecto, artefacto
generado por XP para la descripcion de los requisitos funcionales. Seexpuso la planificacién del
equipo de desarrollo, compuesta por iteraciones que de manera incremental se implementaran en
el sistema propuesto. Con el resultado del desarrollo del capitulo, se da paso a la proxima fase de

desarrollo del sistema.
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Capitulo 3. Disefio del Sistema
3.1 Introduccién.

Establecer un correcto disefio de la aplicacion es la forma de realizar una arquitectura consistente
y una implementacion correcta y eficiente. En el presente capitulo se detalla el disefio
arquitecténico de la solucion apoyandose de la metodologia establecida, implantando asi
semejanza entre el trayecto del desarrollo del software y el objetivo trazado del mismo.

3.2 Disefio.

El disefio de un software es un proceso que contiene un conjunto de pasos que le permiten al
disefiador describir los aspectos que ha de tener el sistema a construir, implementa los requisitos
contenidos en el modelo de caracterizacion del sistema y agrupa todos los requerimientos
implicitos que el usuario desea. Ademas, facilita una completa idea de lo que consiste el software
a realizar, enfocando el proceso de negocio descrito, y su comportamiento desde el punto de vista
de la implementacion. Ayuda a identificar los errores y obstaculos comunes que ocurren al crear

sistemas[43].
La etapa del Disefio del Sistema encierra las siguientes etapas:

v El disefio de los datos, que transforma el proceso de negocio, creado durante el analisis,
en estructuras de datos vitales para implementar el software.

v' El disefio arquitectonico, el cual define la relacion entre los elementos estructurales de la
aplicacion.

v' El disefio de interfaz de usuario, que describe la comunicacion que estable el software con

los usuarios y desarrolladores que lo emplean.

En el disefio estan contenidos patrones de disefio, que constituyen la busqueda de soluciones a
determinado problema en el disefio o programacién del software, proporcionando mayor eficiencia
en la aplicacion, y la relacion entre clases; son soluciones que permiten reutilizar cédigo, lo que
significa que son aplicables a distintos problemas de disefio en varias circunstancias. Un patrén de
disefio identifica las clases e instancias participantes, sus roles y colaboraciones, y la distribucién
de responsabilidades. Cada patrén de disefio se centra en un problema de disefio orientado a
objetos en particular. En el mismo se describe cuando se aplica, si se puede aplicar a la vista de

otras limitaciones de disefio, y las consecuencias y compensaciones de su uso.
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3.2.1 Patrones GRASP

GRASP (Responsabilidad General de asignacion de Patrones de Software)[43] constituyen un
conjunto de patrones genéricos del software para la asignacion de responsabilidades, son una

representacion de buenas practicas aconsejable para el disefio de la aplicacion.

Experto: Experto en informacion especifica que la responsabilidad de la creacién de un objeto o la
implementacién de un método, ha de incurrir sobre la clase que conoce toda la informacién
necesaria para crearlo. De este modo se logra un disefio con mayor cohesion®®, y la informacién
se mantiene encapsulada, disminuyendo el acoplamiento. Cada objeto utiliza su informacién
propia para ejecutar sus tareas, se trata el comportamiento entre las clases que contienen la
informacion requerida siendo asi mas factibles de comprender y conservar. Su uso se evidencia la
clase Simulacién_Zeosim, responsable de realizar el proceso de simulacién, pues cuenta con la

informacion necesaria para ejecutar esta accion.

Alta Cohesidn: Este patron permite que la informacion que almacena una clase sea coherente y
esté, en la medida de lo posible, relacionada con dicha clase. Una alta cohesién caracteriza a las
clases con responsabilidades estrechamente relacionadas que no realicen gran trabajo. Esto se
evidencia en las clases Moléculas y Atomos, donde sus responsabilidades estan relacionadas

pero cada una realiza un nimero relativamente pequefio de responsabilidades.

Bajo Acoplamiento: Este patron indica tener las clases lo menos liadas entre si que se pueda, de
forma talque al producirse una modificacion en alguna de ellas, se tenga la minima ramificacion
posible en el resto de clases, fortaleciendo la reutilizacién, y disminuyendo la dependencia entre
las clases. Una especificacién que contiene este patrén es el acoplamiento de control donde un

madulo le envia a otro un elemento de control que determina la légica de ejecucion del mismo.

Controlador: El patrén controlador es el intermedio entre una interfaz determinada y el algoritmo
gue implementa dicha interfaz, es la que recibe los datos que el usuario determina y los envia a
las diferentes clases segun la llamada del método. Este patrén se relaciona estrechamente con la
arquitectura establecida en este software, pues sugiere que la légica del negocio debe estar

separada de la capa de presentacion, lo cual facilita aumentar la reutilizacion de codigos y, de la

1>Cohesion, medida de cuan relacionadas y enfocadas estan las responsabilidades de una clase.
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misma forma, tener un mayor control; mientras mayor numero de controladores se logren,

aumentara la cohesioén y disminuira el acoplamiento.

3.2.2 Patrones GOF.

Los patrones GOF definen la estructura y comportamiento del sistema. Los empleados en el

software fueron:

Singleton: Garantiza la existencia de una Unica instancia para una clase y la creacion de un
mecanismo de acceso ¢lobal a dicha instancia. Su uso se evidencia en la clase
Servicios_Implementacion de la capa de Negocio, la cual implementa a la interfaz Servicios. En
dicha clase se hace un llamado a una instancia de la clase principal Simulacién_Zeosim,
permitiendo que solo se cree un objeto de esta clase y que pueda ser utilizado en varios métodos.

public class Simmlacion Zeosim {

private static 5imulacion Zeosim instance = null;
public static Simulacion Zeosim getInstance () {
if (instance == null) {
instance = new Simulacion Zeosim();
return instance;

i

Figura 3. Instancia de la clase Simulacion_Zeosim

puklic class Servicios Implement implements Servicios

{
private Simulacion Zeosim clase principal:;
hablic Servicios Implement () {

this.clas

m
L&

pal=Simulacion Zeosim.getinstance ()

Figura 4. Llamado a la instancia de la clase Simulacién_Zeosim

Iterator: Se utiliza para acceder al contenido de una coleccion de datos. Se evidencia tanto en las

clases modelo como en métodos contenidos en las interfaces de usuario.
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puklic doukle CalcularNuevaEnergia(Molecula actual) {
double constanteE = 9 # Math.pow (10, 9);
double nuevaEnergia = 0;
int pos = -1;
LinkedList<Atomo> atomos = new LinkedList<Atomo>();
for (int i = 0; i < mol agregadas.size(); i++) k
if (mol agregadas.get(i).gecId() != actual.getId()) {
for (int j = 0; j < mol agregadas.get(i).getlist atomos() .3ize(); J++) |
atomos.add (mol agregadas.get(i).getlist atomos().get(j)):

]
for (int 1 = 0; 1 < actual.getlist atomos().size(); i++) {
for (int j = 0y j < atomos.size(): j++) {
double sigma = CalcularSigmaAtomo(actual.getlist atomos() .get (i), atomos.get(j)):
double exilo = CalcularExilolAtomo(actual.getlist atomos().get (i), atomos.get(j)}:
double distance = CalcalaIDistanCiaAtomoiactaal.getList_atomosi].gettij, atomos.get(j));
double carga = CalcalarCaIgaAtomoiactaal.getList_atomos(].getti], atomos.get(j));

if (pot_agregados.size() == 1) {
if (pot_agregados.get(0).getId{) = 1) {
nuevaEnergia += 4 * exilo * (Math.pow ((sigma / distance), 12) - Math.pow ((sigma
} else {

nuevaEnergia += constanteK * (carga / distance):

} else {
nuevaEnergia += 4 * exilo * (Math.pow ((=2igma / distance), 12) - Math.pow ((sigma / di

Figura 5. Uso del patron para recorrer el listado de moléculas adicionadas al sistema y calcular
la energia actual del sistema.

3.2.3 Patrones de Arquitectura.

Un patrén arquitecténico describe a una familia de sistemas informaticos en términos de su
organizacion estructural, describe ademas componentes y las relaciones entre ellos con las
restricciones de la aplicacion, la composicion asociada y el disefio para su construccion. El patron
empleado en el desarrollo de la presente aplicacién es la programacion por capas (conocida
Arquitectura N Capas), cuyo objetivo primordial es la separacion de la logica del negocio de la
l6gica de disefio; se ve reflejado en el desarrollo de esta aplicaciébn al separar la capa de

implementacion de la capa de presentacion con la que interactia el usuario.[44]

Este estilo arquitecténico aplicado al software presenta una ventaja principal y es que su
desarrollo se lleva a cabo en tres niveles y, si durante la implementacion de sus modulos ocurren
cambios, solo se ataca el nivel requerido sin tener que revisar el resto del codigo asociado.
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En este trabajo los componentes del software se definen en tres capas logicas, las cuales estan

organizadas de la forma:

. Framework -
Presentacion Swing

v

Logica del Negocio

v

Clases Modelo

Figura 6. Estructura del diserfio de la arquitectura.

lera capa: la_ capa de presentacion, esta capa se encarga de proveer una interfaz entre el sistema

y el usuario. Primordialmente, se responsabiliza de que se le comunique informacion al usuario

por parte del sistema y viceversa. El framework que opera en esta capa es el Swing.

2da capa: l6gica de negocio, es la capa que contiene los procesos a realizar con la informacion

recibida a través de la capa de presentacion, las peticiones que el usuario realiza, y
responsabilizandose de que se le envien las respuestas adecuadas.

3era capa: clases modelo, en esta capa se encuentran las clases persistentes que encapsulan los

objetos del negocio y la implementacion de las funcionalidades.

3.3 Diagrama de Paquetes.

Cuando se realiza un software que presenta gran cantidad de clases, dependencias o relaciones,
es preciso dividir el proyecto en unidades mas pequefias, como en paquetes, con el objetivo de
qgue las personas puedan trabajar con una cantidad de informacion limitada a la vez y que el
equipo de trabajo no interfiera con el trabajo de los otros. El siguiente diagrama de paquetes del
disefio tiene el objetivo de estructurar una vision general, donde las clases del sistema se
encuentran agrupadas en cada paquete segun el objetivo de su creacion, y la estructura

organizativa de los paquetes responde a la arquitectura definida para la implementacion.
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] =]

uci.zeosim tesis.interfaces uci.zeosim.tesis.interfaces.recursos

' —

uci.zeosim.tesis.negocio uci.zeosim.tesis.negocio.implement

uci.zeosim.tesis.modelo

Figura 7. Estructura de los paquetes del diserio.

Paquete uci.zeosim.tesis.interfaces: se encuentran todas las interfaces de usuario.

Paquete uci.zeosim.tesis.interfaces.recursos: se encuentra el mapa de configuracion,

encargado de gestionar las imagenes que contiene la aplicacion.

Paquete uci.zeosim.tesis.negocio: se encuentra la interfaz Servicio, encargada de la

comunicacion entre las capas Presentacion y Logica del negocio.

Paquete uci.zeosim.tesis.negocio.implement: se encuentra la implementacion de la interfaz

Servicio.

Paquete uci.zeosim.tesis.modelo: se encuentran todas las clases correspondientes al negocio

del sistema.

3.4 Diagrama de clases del disefio.

El diagrama de clases del disefio describe graficamente las especificaciones de las clases del
software y las interfaces de la aplicacion, se desarrolla enfocado a la arquitectura del sistema, el

siguiente diagrama de clases del disefio corresponde al sistema desarrollado:
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ZEOSIM1 Generar Simulacion Resultados
————— > o i
" | | i
5 <) 1 | |
] ! :
oy W v !
<<Interface>> Servicios_Implement <--- - - - - ------- -~
Servicios
|
|
:
|
AV
<<enumeration>> Simulacion_Zeosim Molecula
Tipo_Trial 1.2 1 1 1.2
B < >
1
1 1
1? 1? (B %y
Ensemble Potencial Atomo

Figura 8. Diagrama de clases del diseiio de la aplicacién.

Zeosim1l: Interfaz principal que permite crear o abrir un experimento.

Generar: Interfaz que permite introducir los datos iniciales del sistema.

Simulacién: Interfaz donde se realiza la simulacién del proceso.

Resultados: Interfaz que muestra los resultados de la simulacion.

Servicios: Conecta las interfaces con las clases necesarias para la obtencion de datos.
Servicios_Implement: Implementa la interfaz servicio.

Simulacién_Zeosim: Clase principal que ejecuta las funcionalidades del sistema.
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3.5 Tarjeta CRC.

Para disefiar un sistema adecuado, eficiente se debe cumplir con tres principios: Cargo o Clase,
Responsabilidad y Colaboracién (CRC), llamada tarjeta CRC que permite deshacerse del método
de trabajo que se basa en procedimientos, y trabajar con una metodologia basada en objetos; es
la forma mas simple de representar las responsabilidades del sistema, ademéas de facil de
visualizar y entender por el usuario y el equipo de desarrollo. EI nombre de la clase se coloca
como titulo en la tarjeta, las responsabilidades se ubican a la izquierda, y las clases que se
implican en cada responsabilidad van a la derecha, en la misma linea que su requerimiento

correspondiente. A continuacion la tarjeta CRC que conforma la aplicacion:

Simulacién_Zeosim

Responsabilidades Colaboracion

CalcularSigmaAtomo

CalcularExiloAtomo

CalcularDistanciaAtomo

CalcularCargaAtomo

CalcularMasaAtomo

CalcularNuevaEnergia Molécula

EnergiaActualDelSistema

EquilibrarElSistema Potencial, Atomo

CopiaLista Molécula, Atomo

RotarMolecula

CalcularR

CantidadParticula

FrecuenciaDeOcurrencia

SimularProcesoDelSistema Atomo, TipoTrial

VolumenCaja

DensidadDelSistema

PresionDelSistema

FuerzasDeParticulas

ComprobarCoordenadas

TrasladarMolecula
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SepararMoleculas

Molécula, Atomo

AgregarSeparacion

3.6 Conclusiones Parciales.

Tabla 11. Tarjeta CRC

En este capitulo se precis6 y describié el disefio de la aplicacién, lo cual permitié obtener una

visibn avanzada del sistema basado en la comprension de los requisitos que se establecieron en

el capitulo anterior. Se definieron y caracterizaron los patrones de disefio reflejados en la

implementacién del software, mostrando ademas la descripcion de la tarjeta principal de Clase-

Responsabilidad-Colaboracién.
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Capitulo 4. Implementacién y Prueba del Sistema

4.1 Introduccién.
En el presente capitulo se describen los elementos necesarios para la implementacién, a través
del resultado obtenido del disefio. Se realiza el disefio de las pruebas pertinentes, quedando asi

conformado el modelo de implementacién del sistema.

4.2 Implementacion.
La implementacién es la fase en la cual los desarrolladores escriben el cédigo fuente de las
aplicaciones informéticas, y no culmina hasta que todas las funcionalidades hayan sido

implementadas y se haya probado su funcionamiento.
» Diagrama de componentes.

Los diagramas de componentes describen los elementos fisicos del sistema y sus relaciones. El
siguiente diagrama de componentes refleja la integracién de cada uno de los elementos que
intervienen en la implementacién, conteniendo Zeosim.jar todos los paquetes que conforman el
sistema.

<<component>> =]
________ > Resultado.xyz

<<component>>
Zeosim.jar 2]

| <<component>>
i . >| Swing Library

<<component>>
““““ > XML_Zeosim.xml a

Figura 9. Diagrama de componentes del sistema.

En la fase de planificacion fueron descritas las historias de usuarios que se realizarian en cada
iteracion del proceso de produccion. En esta fase se realiza el desarrollo de las mismas, teniendo

presente realizar una revision del plan de iteraciones, haciéndose modificaciones de ser
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necesario. Como parte de este plan, se descomponen las historias de usuario en tareas de
desarrollo. Estas tareas, son para el uso estricto de los programadores, pueden ser escritas en
lenguaje técnico, y no necesariamente descifrables por el cliente, y se denominan: Tareas de
Ingenieria. A continuacion se muestran las tareas realizadas, separadas mediante las iteraciones

en que fueron realizadas cada una:

> Tareas de la Iteracion 1:

Tarea de Ingenieria

Namero Tarea: 1 NUmero Historia de Usuario: 1

Nombre Tarea: Crear Experimento.

Tipo de Tarea : Desarrollo Puntos Estimados:1

Fecha Inicio: Fecha Fin:

Programador Responsable: Yaqueline Mejias De la Torre.

Descripcién: Definir y crear los componentes visuales necesarios para mostrar la informacién a

utilizar y ejecutar el procedimiento de crear un nuevo experimento.

Tabla 12. Tarea de Ingenieria 1. Crear Experimento.

Tarea de Ingenieria

Nuamero Tarea: 4 NUmero Historia de Usuario: 4

Nombre Tarea: Adicionar Molécula

Tipo de Tarea : Desarrollo Puntos Estimados:1

Fecha Inicio: Fecha Fin:

Programador Responsable: Yaqueline Mejias De la Torre.

Descripcion:
e Definir una estructura de entidades como soporte para la informacién solicitada.

e Definir y crear los componentes visuales necesarios para almacenar la informacion
relacionada con la molécula y ejecutar el procedimiento de agregar una molécula al

proceso de simulacion.

Tabla 13. Tarea de Ingenieria 4. Adicionar Molécula.

Tarea de Ingenieria

Numero Tarea: 7 NUmero Historia de Usuario: 7

Nombre Tarea: Modificar Atomo
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Tipo de Tarea : Desarrollo Puntos Estimados:1

Fecha Inicio: Fecha Fin:

Programador Responsable: Yaqueline Mejias De la Torre.

Descripcion: Realizar una funcionalidad que permita modificar los datos de los atomos que
contiene cada molécula segun la eleccién realizada por el usuario. Tener en cuenta para ello la

seleccion de la molécula, cuyos datos de atomos desea modificar.

Tabla 14. Tarea de Ingenieria 7. Modificar Atomo.

Tarea de Ingenieria

Namero Tarea: 8 NUmero Historia de Usuario: 8

Nombre Tarea: Otorgar Dimensiones de la Caja de Simulacion

Tipo de Tarea : Desarrollo Puntos Estimados:1

Fecha Inicio: Fecha Fin:

Programador Responsable: Yaqueline Mejias De la Torre.

Descripcién: Permitir al usuario introducir los valores de dimensién para la caja de simulacion del
sistema, que seran guardados en variables creadas como atributos en la clase principal de la
aplicacion.

Tabla 15. Tarea de Ingenieria 8. Otorgar Dimensiones de la Caja de Simulacion.

Tarea de Ingenieria

Nuamero Tarea: 9 NUmero Historia de Usuario: 9

Nombre Tarea: Separar Moléculas

Tipo de Tarea : Desarrollo Puntos Estimados:1

Fecha Inicio: Fecha Fin:

Programador Responsable: Yaqueline Mejias De la Torre.

Descripcion: Realizar una funcionalidad que permita, dado el valor que introduce el usuario de
separacion, separar las moléculas que se adicionaron al proceso de simulacién, el valor debe ser

mayor o igual a 3.0 Angstrom.

Tabla 16. Tarea de Ingenieria 9. Separar Moléculas.

> Tareas de la Iteracion 2:

Tarea de Ingenieria
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Namero Tarea: 11 NUmero Historia de Usuario: 11

Nombre Tarea: Adicionar Potencial

Tipo de Tarea : Desarrollo Puntos Estimados:1

Fecha Inicio: Fecha Fin:

Programador Responsable: Yaqueline Mejias De la Torre.

Descripcion: Crear una funcionalidad que permita adicionar uno 0 mas potenciales para su
utilizacion en el proceso de simulacidén. Su objetivo es la aplicacion del calculo que establece cada

potencial para hallar una energia en el sistema molecular.

Tabla 17. Tarea de Ingenieria 11. Adicionar Potencial.

Tarea de Ingenieria

Namero Tarea: 13 NUmero Historia de Usuario: 13

Nombre Tarea: Adicionar Ensemble

Tipo de Tarea : Desarrollo Puntos Estimados:1

Fecha Inicio: Fecha Fin:

Programador Responsable: Yaqueline Mejias De la Torre.

Descripcién: Permitir al usuario seleccionar el ensemble para realizar la simulacion con el

parametro establecido segun el ensemble seleccionado.

Tabla 18. Tarea de Ingenieria 13. Adicionar Ensemble.

Tarea de Ingenieria

Nuamero Tarea: 14 NUmero Historia de Usuario: 14

Nombre Tarea: Seleccionar Transacciones

Tipo de Tarea : Desarrollo Puntos Estimados:1

Fecha Inicio: Fecha Fin:

Programador Responsable: Yaqueline Mejias De la Torre.

Descripcién: Permitir al usuario seleccionar los eventos que desea realice el sistema durante el
proceso de simulacion de las moléculas (Trasladar, Rotar, Enlazar). En esta funcionalidad influye

el célculo de las probabilidades que tiene cada molécula de realizar dichos eventos.

Tabla 19. Tarea de Ingenieria 14. Seleccionar Transacciones.

Tarea de Ingenieria
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Namero Tarea: 15 NUmero Historia de Usuario: 15

Nombre Tarea: Asignar Temperatura al Sistema

Tipo de Tarea : Desarrollo Puntos Estimados:1

Fecha Inicio: Fecha Fin:

Programador Responsable: Yaqueline Mejias De la Torre.

Descripcion: Permitir al usuario otorgar un valor de temperatura para el sistema, este valor

determina la temperatura que tendra el sistema durante el proceso de simulacién.

Tabla 20. Tarea de Ingenieria 15. Asignar Temperatura al Sistema.

Tarea de Ingenieria

Namero Tarea: 18 NUmero Historia de Usuario: 18

Nombre Tarea: Simular Proceso

Tipo de Tarea : Desarrollo Puntos Estimados:3

Fecha Inicio: Fecha Fin:

Programador Responsable: Yaqueline Mejias De la Torre.

Descripcién: Implementar una funcionalidad que realice la simulacion del sistema, teniendo en
cuenta la probabilidad de cada molécula a realizar alguno de los eventos seleccionados por el

usuario

Tabla 21. Tarea de Ingenieria 18. Simular Proceso.

» Tareas de la Iteracion 3:

Tarea de Ingenieria

Namero Tarea: 19 NUmero Historia de Usuario: 19

Nombre Tarea: Mostrar Resultados

Tipo de Tarea : Desarrollo Puntos Estimados:2

Fecha Inicio: Fecha Fin:

Programador Responsable: Yaqueline Mejias De la Torre.

Descripcién: Desarrollar la funcionalidad que muestre los resultados obtenidos luego de realizar
la simulacién. Los resultados muestran las posiciones finales que obtiene cada molécula al ser
simulado el sistema. Se incluyen los célculos de las propiedades fisicas del sistema, para cada

propiedad se debe realizar una funcionalidad que calcule dichos parametros, tales como la
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Densidad del sistema, la Energia final, el Volumen de la caja de simulacion, la Presién del

sistema, asi como la duracién real del proceso de simulacion.

Tabla 22. Tarea de Ingenieria 19. Mostrar Resultados.

« Estandares de Codificacion.

Al comenzar un software, es necesario establecer un estandar de codificacién para asegurarse de
gue todos los programadores del proyecto trabajen de forma conjugada, de esta forma se logra
gue todo el codigo de la aplicacién sea legible y equivalente.

Un estandar de codificacién es un conjunto de reglas de notacidén y nomenclatura, especificas de
cada lenguaje de programacién, que se usan y se siguen durante la fase de implementacién de
una aplicacién, y reducen el riesgo de que los desarrolladores introduzcan errores que no son
detectados por los compiladores, minimizando asi el tiempo y coste de las actividades de
depuracioén y pruebas necesarias para la deteccién y correcciéon de los mismos.[45]

Mediante un estandar de codificacion se logra que el cédigo se encuentre en correcto estado y
gue cualquier desarrollador del equipo pueda modificar cualquier parte del cédigo. En la siguiente

tabla se especifican las convenciones de nombres empleadas:

Tipos de Identificadores Reglas para Nombres Ejemplos

Clases Los nombres de las clases comenzaran | class Potencial
siempre con letra mayuscula, incluyendo
nombre de clases compuesto, siendo | class Simulacion_Zeosim

éstas Ultimas separadas por un guion bajo

(“_".

Variables Las variables no tienen restricciones de | double energiaSistema;
escritura, ya que pueden ser variables,
atributos o instancias de clases, y | double num_aleatorio;
comenzar en maylscula o mindscula,
dependiendo de la decision  del

programador.

Listas Las listas son de tipo LinkedList<>() y se | LinkedList<Molecula>lista_moleculas
escribirdn siempre con mindscula y cada
palabra que contenga el nombre separada LinkedList<TipoTrial>transaccion

por un guién bajo.
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Métodos Los métodos comenzaran siempre con | CalcularDistanciaAtomo()

mayusculas, incluyendo si son nombres
compuestos. SumabDeEnergias()

Tabla 23. Tablas de Estdndares de Codificacién.

4.3 Prueba.

Las pruebas son uno de los pilares de XP siendo la ultima fase que define esta metodologia,
constituyen una etapa dentro del desarrollo del software que permiten comprobar y revelar la
calidad de un producto final. Son utilizadas para identificar fallos en la implementacién o usabilidad
del programa.

Las pruebas del sistema, XP las separa en dos grupos diferentes: pruebas unitarias, que se
encargan de verificar el cédigo y son disefiadas por los programadores; y las pruebas de
aceptacién destinadas a evaluar si al finalizar una iteracién se logré la funcionalidad requerida, y
son disefladas por el cliente final. Las pruebas del sistema tienen como objetivo verificar que el
sistema cumple los requisitos establecidos por el usuario por lo que también pueden enlazar

dentro de la categoria de pruebas de aceptacion.

@,

< Pruebas Unitarias.

El objetivo de las pruebas unitarias es aislar cada parte del software y mostrar que cada
funcionalidad implementada esta correcta, es una forma de probar el correcto funcionamiento de
un modulo determinado de cédigo. A continuacion se ejemplifican estas pruebas aplicadas a

varias funcionalidades del software durante su implementacion.
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438 ETest

g = public wvoid testCantidadParticmla() {
428 System.ont.println("CantidadParticula™);
4249 Simulacion Zeosim instance = new Simulacion Zeosim():
430 int expResult = 0;
431 int result = instance.CantidadParticulaf():
432 assertEBguals (expResult, result):
433 S/fail ("The test case iz a prototype."):
434 - ¥
435
436
437 id testEamA¥arProcesolelSi al)

Find: |Simul || &L Previous| 5 Next | [ ] Match Case |:| Whole Words [ | Regular Expression [«] Highlight

Jutput |Test Results = |

i, zeosim, tesis. modelo. Simulacion_ZeosimTest > |

j> 100002 CantidadParticula

* The test passed.(0.141s)

Figura 10. Prueba Unitaria Cantidad de particulas.

500 EBTest

501 | =] public woid testWVolumenCajal() {

502 Sy=ztem.ocut.println ("VolumenCaja™) ;

503 Simulacion_Zeosim instancia = new Simulacion_Zeosim() ;7

504 double x = 307

505 doukbkle v = 30;

506 double =z = 30;

507 instancia.zecCoordenada alto (x):

508 instancia.setCoordenada ancho (¥) ;

509 instancia.setCoordenada_profundidadtz]:
@ double expResult = 27000.0;

511 double result = instancia.VolumenCaja().:

512 assertEguals (expResult, result, 0.0):

513 fSf fail ("The test case is a prototyvpe.") !

514| - }

515 f

516

Dutput |Test Results X |

uci.zeosim. tesis. modelo. Simuladon_FeosimTest > |

PP —L DD D01 %o w—————————————— R T,

* The test passed.{0.125 s)

©E Q|

>
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Figura 11. Prueba Unitaria Volumen de la caja.

5 ETe=st

& [ public woid testCalcumlarNuevaEnergial) {

7 System.out.println{"CalcularHuevaEnergia™} ;
8 Molecula agua = new Molecula():

9 Ltomo H = new Atomo() s

a H.zetCarga(l.2):

1 H.setMa=a (1l2.3);

2 H.setEnergia(l.76):;

3 H.=zetS3igma (0.21);

4 H.gecCoord X(2.123);

5 H.setCoord Y(1.123);

[ H.zetCoord Z(3.123);

T LinkedList<Atomo>» lista = new LinkedList<Atomo> () ;

Dutput |Testﬂesuﬂs X|

uci.zeosim, tesis.modelo, Simulacdon_ZeosimTest > | Rerun failed tests |

» T
» The test passed. (0,119 s5)
>
Figura 12. Prueba Unitaria Calcular nueva energia.
591 @Test
saz [ public void testTrasladarMcolecula() {
593 Svstem.ocut.println("TraszladarMolecula™) ;
594 Molecula agua = new Molecula():
5495 Ltomo H = new Atomo () !
596 H.setCarga(l.2):
5497 H.=zetMas=a(l2.3):
598 H.zetEnergia(l.76);
5949 H.setSigma (0.21) ;
&00 H.zetCoord X(2.123);
801 H.zetCoord Y (1.123);

Cutput |Test Resultz X |

uci. zeosim. tesis. modelo. Simulacdon_ZeosimTest | Rerun failed tests = |

> T

S0 F

¥

The test passed. (0. 124 )
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Figura 13. Prueba Unitaria Trasladar molécula.

% Pruebas de Aceptacion.

Las pruebas de aceptacion son creadas a partir de la realizacion de las historias de usuario.
Durante cada iteracion, la historia de usuario escogida en la planificacién de iteraciones se
convertird en una o varias pruebas de aceptacion; y el usuario especifica los aspectos a probar

cuando una historia de usuario ha sido correctamente implementada.

Las pruebas de aceptacién son mas importantes que las pruebas unitarias, pues significan la
satisfaccion del cliente con el producto desarrollado, el final de una iteracion y comienzo de la
proxima; es por ello que el cliente es la persona indicada para disefiar dichas pruebas. El objetivo
de estas pruebas es comprobar los requerimientos, siendo éstos la principal fuente de informacion
para realizar las pruebas de aceptacion, y la publicacion de los resultados debe ser lo méas rapido
posible, para que los desarrolladores puedan realizar con rapidez los cambios que sean

necesarios.
< Disefio de Casos de Prueba.

A continuacién se muestran los disefios de casos de prueba realizados en el sistema:

Caso de Prueba de Aceptacion

Cddigo caso de prueba:3 Nombre HU: Gestionar Molécula

Nombre de la persona que realiza la prueba: Yaqueline Mejias De la Torre.

Descripcion de la prueba: Se debe comprobar que se adicione una molécula, asi como modificar
la cantidad de la misma a utilizar, o eliminarla. Si se adiciona nuevamente la misma molécula, el
sistema muestra un mensaje con el tipo de informacién que se requiere para corregir el error. En
el caso de estar correcto estos datos, se guardan en el sistema para su uso en el transcurso de la

aplicacion.

Condiciones de ejecucion:

> La aplicacion no puede tener errores durante su compilacion.

Entrada / Pasos de ejecucion:

Escenario: Crear Molécula.
Se selecciona la opciéon Crear Molécula del Menu principal de acciones, y el usuario puede
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introducir los datos de la nueva molécula que desea adicionar al sistema.

Escenario: Adicionar Molécula.

Se selecciona la molécula, mostrandose un listado con los nombres de las mismas, y
posteriormente se preciosa el botén Adicionar, quedando agregada al proceso en cuestion.
Escenario: Modificar Molécula.

La opcién de modificar la molécula es para modificar la cantidad de moléculas que el usuario
desea tener en el sistema, para ello se selecciona la molécula mostrada en el listado y se modifica
la cantidad del tipo de molécula seleccionada.

Escenario: Eliminar Molécula.

Se selecciona la molécula que se desea eliminar y se procede a presionar el botén Eliminar para
borrarla del listado de moléculas adicionadas.

Resultado esperado:
Escenario: Crear Molécula.
En el listado de moléculas del sistema le aparecera la nueva molécula creada, permitiéndole al

usuario su seleccién y posterior uso en el proceso de simulacion.

Escenario: Adicionar Molécula.

En una tabla presentada en la interfaz se muestra la molécula afadida.

Escenario: Modificar Molécula.

En la tabla presentada en la interfaz de modifica la cantidad del tipo de molécula seleccionada, y
guedan agregadas en el sistema dicha cantidad de la molécula especificada.

Escenario: Eliminar Molécula.

Se muestra un mensaje de confirmacion.

Evaluacién de la Prueba; Satisfactoria

Tabla 24. Caso de Prueba de Aceptacién: Gestionar Molécula.

Caso de Prueba de Aceptacion

Cddigo caso de prueba:8 Nombre HU: Gestionar Potencial

Nombre de la persona que realiza la prueba: Yaqueline Mejias De la Torre.

Descripcion de la prueba: Se debe comprobar que se adicione un potencial, asi como eliminarlo
luego de su seleccion si el usuario lo necesita. Si se adiciona nuevamente el mismo potencial, el
sistema muestra un mensaje con la informacion al usuario para corregir el error. En el caso de

estar correcto estos datos, se guardan en el sistema para su uso en el transcurso de la aplicacion.

Condiciones de ejecucion:
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> La aplicacion no puede tener errores durante su compilacion.

Entrada / Pasos de ejecucion:

Escenario: Adicionar Potencial.

Se selecciona el potencial, mostrandose un listado con los nombres de las mismas, Yy
posteriormente se preciosa el botén Adicionar, quedando agregada al proceso en cuestion.
Escenario: Eliminar Potencial.

Se selecciona el potencial que se desea eliminar y se procede a presionar el boton Eliminar para
borrarlo del listado de potenciales agregados.

Resultado esperado:

Escenario: Adicionar Potencial.
En una tabla presentada en la interfaz se muestra el potencial seleccionado.
Escenario: Eliminar Potencial.

El potencial deja de estar presente en la tabla de adicionados.

Evaluacion de la Prueba; Satisfactoria

Tabla 25. Caso de Prueba de Aceptacién: Gestionar Potencial.

Caso de Prueba de Aceptacion

Cddigo caso de prueba:13 Nombre HU: Simular Proceso.

Nombre de la persona que realiza la prueba: Yaqueline Mejias De la Torre.

Descripcién de la prueba: Se realiza el proceso de simulacién, para ello se debe verificar que el
usuario haya agregado al menos un potencial, que haya seleccionado al menos una transaccion, y

también debe introducir un valor de temperatura.

Condiciones de ejecucion:

> La aplicacion no puede tener errores durante su compilacion.

Entrada / Pasos de ejecucion:
Se oprime el botdn Simular proceso, el usuario introduce el tiempo que desea dure la simulacion,

y posteriormente se mostrara un mensaje al concluir dicho proceso.

Resultado esperado:

Se muestra la opcion de visualizar los resultados obtenidos tras realizar la simulacion.
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Evaluacién de la Prueba: Satisfactoria

Tabla 26. Caso de Prueba de Aceptacion: Simular Proceso.

4.4 Resultados de las Pruebas.

Como resultado de las pruebas realizadas, en la primera etapa de pruebas se le aplicaron 3
iteraciones y se detectaron 8 no conformidades en la primera procediendo todas a ser
modificadas, 4 en la segunda procediendo cada una a su correccién y 1 en la dltima no procedida,

la siguiente figura muestran dichos resultados.

No Conformidades
30

25

20

15

10

Iteracion 1 Iteracion 2 Iteracion 3

M No Conformidades
Figura 14. No conformidades Iteracion 1.

En la segunda etapa se probaron todas las funcionalidades del sistema, los resultados obtenidos

fueron: 14 no conformidades para la primera iteracién, 7 en la segunda y 2 en la Ultima iteracion.
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No Conformidades
30

25

20

15

10

Iteracién 1 Iteracidn 2 Iteracién 3

B No Conformidades

Figura 15. No conformidades Iteracion 2.

En la tercera etapa quedaron aprobadas las funcionalidades del sistema, los resultados obtenidos
fueron: 9 no conformidades para la primera iteracion, 5 en la segunda donde se procedi6 a

modificar todas las no conformidades, y resulté 0 no conformidades en la Ultima iteracion.

No Conformidades
30

25
20
15
10
5
0 L
Iteracion 1 Iteracion 2 Iteracion 3

B No Conformidades

59



Copctoll 4 Spsloonentinisn yy Doty bl Tiontornes

Figura 16. No conformidades Iteraciéon 3.

Durante el proceso de ejecucion de pruebas al sistema, fue realizada una valoracion sobre el
requerimiento de hardware que necesita el software. Para esta prueba, se realizaron diferentes
corridas con un sistema de 980, 4900 y 1 millon de particulas respectivamente, con un tiempo de
duracién de 4 minutos dado por el usuario. Midiendo el uso de memoria RAM se dividieron los
procesos del sistema en tres etapas: Generar el sistema inicial, Equilibrar proceso y Simular
proceso. La siguiente grafica muestra los resultados obtenidos, con la cual se valida la necesidad
de una memoria RAM de 1Gb para un mejor desempefio del software.

1024

Uso de RAM .

964

768

512
303

256 293
i ) I i
. HEE .

980 Atomos 4900 Atomaos 1 Millén de Atomos

M Generar Sistema M Equilibrar Sistema ™ Simular Sistema

Figura 17. Uso de la memoria RAM durante el uso del software.

4.5 Conclusiones Parciales.
En este capitulo qued6 conformado el modelo de implementacion, basada en el disefio descrito,

estableciendo casos de pruebas que le permite al usuario validar el funcionamiento de las
funcionalidades. Se obtuvieron los artefactos propuestos por la metodologia XP para la etapa de
produccion, demostrando el desarrollo satisfactorio del software en el periodo de tiempo
establecido. Se definieron los estandares de codificacion puestos en practica en la
implementacion Ademas, se pudo verificar que el software no presentaba errores al ser
satisfactorias las pruebas aceptacién del cliente y las pruebas desarrolladas por el equipo de

trabajo, arrojando excelentes resultados por cada una de las pruebas.
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Conolliriones Conoratls

Conclusiones Generales

Con el desarrollo de este trabajo se profundizd en el conocimiento de los materiales porosos tipo
zeolitas vinculadas a diferentes ramas de la industria. Se aplicé la metodologia XP para guiar el
proceso de desarrollo de software, mediante el cual se obtuvo la implementacion de un programa
de interfaz para desarrollar simulaciones de procesos de sintesis de estos materiales a través de
la técnica de Montecarlo Cinético. El disefio y la implementacion se rigieron por herramientas,
tales como NetBeans 7.3 y el lenguaje Java para la programacion. Se puede concluir que se ha
cumplido satisfactoriamente el objetivo general trazado para este trabajo, enfatizando en los

siguientes puntos:

» Se implementd una interfaz que permite simular procesos de sintesis de materiales porosos
tipo Zeolitas, utilizando la técnica computacional de Montecarlo Cinético, y que puede ser
utilizada por especialistas te6ricos 0 no, sin necesidad de tener amplios conocimientos sobre
técnicas de simulacion computacional.

> Se logro, con el disefio de la aplicacién, ahorro en tiempo y recursos para las personas que
utilicen el software.

» Correcto manejo de las interfaces de la aplicacién, de modo que se le puedan integrar
nuevas aplicaciones.

> El desarrollo de esta herramienta significa, ademas, un aporte practico trascendental, debido
a que constituye una novedad tecnoldgica que marca un paso de avance en el desarrollo de
software multiplataforma.

» Se evaluo la solucién desarrollada mediante el uso de pruebas de aceptacion dirigidas por el
usuario y las pruebas unitarias realizadas por el equipo de desarrollo, arrojando resultados

satisfactorios.
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O rosmendoisnes

Recomendaciones

A partir de los resultados obtenidos en la investigacion realizada durante la elaboracion de este
trabajo, y con la finalidad de asegurar la posterior ampliacién, modificacion y mejora dela

aplicacion propuesta, se exponen algunas recomendaciones:

» Implementar otras técnicas de simulacibn computacional que puedan integrarse a la
aplicacion.

» Introducir la utilizacién de otros potenciales y ensembles de simulacién para aumentar los
parametros involucrados en el proceso de simulacion del sistema.

» Extender la simulacion computacional de procesos de sintesis a otros tipos de materiales

diferentes a la zeolita.
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Glosario de Términos

XP: Extreme Programming.

UML: Lenguaje de Modelado Unificado.

HU: Historias de Usuario.

Montecarlo Cinético: Es un método estocastico que permite resolver problemas fisicos y
matematicos mediante la simulacién de variables aleatorias dependientes del tiempo.

GRASP: En disefio orientado a objetos, GRASP son patrones generales de software para
asignacion de responsabilidades, sus siglas significan "General Responsibility Assignment

Software Patterns".

Software: Conjunto de programas, instrucciones y reglas informaticas para ejecutar tareas en un
ordenador.

Simulacion: Es una presentacion informéatica para modelar situaciones de la vida real o el
funcionamiento de un sistema cuando evoluciona en el tiempo, por medio de un programa de
computadora.

Hardware: Conjunto de los componentes que integran la parte material de una computadora.
Cdédigo Abierto: Es una tendencia internacional del desarrollo de software que sigue la
distribucion del cédigo junto a las aplicaciones, se rigen por licencias tales como GNU/GPL.
Framework: En el desarrollo de software, constituye una estructura de soporte para organizar y
desarrollar una aplicacion. Puede incluir soporte de programas, bibliotecas, entre otros sistemas

para ayudar a desarrollar y unir los diferentes componentes de un proyecto.
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